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

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

Algunas partes de este documento pueden hacer referencia a otros fabricantes o sus productos, que
pueden contener piezas cuyos nombres se han registrado como marcas comerciales o funcionan
como marcas comerciales de sus respectivos propietarios. El uso de dichos nombres en este
documento pretende Unicamente designar los productos de esos fabricantes suministrados por SCIEX
para la incorporacidn en su equipo y no supone ningun derecho o licencia de uso, ni permite a
terceros el empleo de dichos nombres de productos o fabricantes como marcas comerciales.

Las garantias de SCIEX estan limitadas a aquellas garantias expresas proporcionadas en el momento
de la venta o licencia de sus productos, y son representaciones, garantias y obligaciones Unicas

y exclusivas de SCIEX. SCIEX no ofrece otras garantias de ningun tipo, expresas o implicitas,
incluyendo, entre otras, garantias de comercializacién o adecuacién para un fin especifico, ya se
deriven de un estatuto, cualquier tipo de legislacién, uso comercial o transcurso de negociacion;
SCIEX rechaza expresamente todas estas garantias y no asume ninguna responsabilidad, general

o accidental, por dafios indirectos o derivados del uso por parte del comprador o por cualquier
circunstancia adversa derivada de este.

Para uso exclusivo en investigacién. No para uso en procedimientos diagndésticos.

Las marcas comerciales o marcas registradas aqui mencionadas, incluidos sus correspondientes
logotipos, son propiedad de AB Sciex Pte. Ltd. o sus respectivos propietarios, en Estados Unidos y
algunos otros paises (consulte sciex.com/trademarks).

AB Sciex™ se usa bajo licencia.
© 2022 DH Tech. Dev. Pte. Ltd.

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

Descripcion general del software

El software SCIEX OS incorpora el control del instrumento, la adquisicion de datos, el
procesamiento de datos y la funcionalidad de generacion de informes, todo en un unico
paquete.

Como abrir el software

1. Seleccione el software en el menu Inicio:

* Windows 7: Start > All Programs > SCIEX > SCIEX OS > SCIEX OS
* Windows 10: Start > SCIEX OS > SCIEX OS

Nota: Si el servicio LibraryViewServiceHost no se ejecuta, se muestra el cuadro de
dialogo User Account Control. Haga clic en Yes para iniciar el servicio.

Si el software esta configurado para el modo integrado, se abre la pagina de inicio.

Si el software esta configurado para el modo mixto, se abre el cuadro de dialogo Logon.

Continue con el paso siguiente.

2. Sise esta usando el software Central Administrator Console (CAC) y SCIEX OS esta
configurado para la administracion centralizada, seleccione el grupo de trabajo para
iniciar sesion.

3. Sise abre el cuadro de dialogo Logon, escriba el nombre y la contrasefia de un usuario

que esté autorizado a usar el software y, a continuacion, haga clic en OK.
Se abre la pagina de inicio.

Acerca de la pagina de inicio

La péagina de inicio esta formada por varios espacios de trabajo agrupados por funcién, el

panel de estado, la cinta y el lanzador. El acceso a las areas de trabajo esta determinado por

la funcién asignada al usuario y en la licencia.
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Introduccion

Figura 1-1: Pagina de inicio

[hegud

Analytics

Diarect Control

Elemento

Descripcion

1

Una linea vertical de color azul en el lado izquierdo del mosaico de color
azul oscuro indica que el espacio de trabajo esta abierto, que el trabajo
esta en curso y que el usuario tiene acceso a la funcionalidad. El estado
del espacio de trabajo abierto se muestra en el mosaico.

Un mosaico de color azul oscuro indica que el espacio de trabajo esta
cerrado.

Un mosaico de color gris indica que el espacio de trabajo no esta
activado.

El icono para cerrar (x) aparece en la esquina superior derecha del
mosaico cuando el espacio de trabajo esta abierto.

Acceso al lanzador. El lanzador contiene una lista de todos los espacios

v

de trabajo. Haga clic en a la derecha del icono para abrir el lanzador.

La cinta. Consulte la seccion: Acerca de la cinta y el lanzador. Parair a
otro espacio de trabajo, haga clic en un espacio de trabajo de la lista.
El espacio de trabajo abierto permanece activo y el icono del espacio
de trabajo aparece en la cinta. Para cerrar el espacio de trabajo activo,

haga clic en 9 . Para volver a la pagina de inicio, haga clic en .

Funciones: adquisicion, procesamiento y gestién. El acceso depende del
rol asignado al usuario y de la licencia.
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Introduccion

Elemento Descripcion

8 Estado del sistema. Haga clic en la barra de titulo para mostrar u ocultar
el panel de estado.

9 El panel de estado. Consulte la seccién: Acerca del panel de estado.

Tabla 1-1: Funciones

Etiqueta Descripcién

Acquisition (Adquisicion) Utilice las funciones del grupo Acquisition
para crear métodos y lotes y para enviar muestras

para adquisicién. Los usuarios también pueden ajustar el
espectrometro de masas utilizando MS Tune.

Processing (Procesamiento) Utilice las funciones del grupo Processing
para procesar los datos de forma cuantitativa o cualitativa.

Management (Gestion) Utilice las funciones del grupo Management para
configurar los dispositivos, configurar el acceso al software y
ver el registro de eventos.

Tabla 1-2: Mosaicos

Etiqueta Descripcion

Batch (Lote) Utilice el espacio de trabajo Batch para crear lotes y
enviarlos a la cola. Consulte la seccion: Espacio de trabajo
Batch.

Queue (Cola) Utilice el espacio de trabajo Queue para monitorizar

los estados de adquisicidon y procesamiento y para gestionar
muestras en la cola. Consulte la seccion: Espacio de trabajo
Queue.

MS Method (Método de MS) Utilice el espacio de trabajo MS Method
para crear y editar los métodos de MS. Consulte la seccion:
Espacio de trabajo MS Method.

LC Method o AE Method (Método de LC o método de AE) Utilice el espacio de trabajo
LC Method para crear y editar los métodos de LC. Consulte
la seccion: Espacio de trabajo LC Method.

Si un mddulo Echo® MS esta activo, entonces se muestra
la etiqueta AE Method (Método de AE). Uselo para crear
y editar métodos (AE) de inyeccién acustica. Consulte la
seccion: Espacio de trabajo AE Method.

MS Tune (Ajuste de MS) Utilice el espacio de trabajo MS Tune para
optimizar el espectrometro de masas. Consulte la seccion:
Espacio de trabajo MS Tune.

Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple Guia de usuario del software
Quad y QTRAP RUO-IDV-05-9804-ES-F
10/269



Introduccion

Tabla 1-2: Mosaicos (continuacion)

Etiqueta Descripcion

Explorer (Explorador) Utilice el espacio de trabajo Explorer para
examinar los datos adquiridos. Consulte la seccion Espacio
de trabajo Explorer.

Analytics (Analisis) Utilice el espacio de trabajo Analytics para

procesar y revisar los datos adquiridos. Consulte la seccién
Espacio de trabajo Analytics.

Configuration

(Configuracion) Utilice el espacio de trabajo Configuration
para configurar el software, agregar y activar dispositivos,
asignar las funciones de los usuarios, y crear y asignar
mapas de auditoria. Consulte el documento: Sistema de
ayuda.

Library

(Biblioteca) Usa el Library espacio de trabajo para gestionar
bibliotecas de compuestos.

Event Log

(Registro de eventos) Utilice el espacio de trabajo Event Log
para visualizar los eventos de los sistemas, incluidos errores
y advertencias. Consulte el documento Guia del director de
laboratorio.

Audit Trail

(Pista de auditoria) Utilice el espacio de trabajo Audit

Trail para visualizar los registros de eventos de software,
como cambios de configuracion y procesamiento de datos.
Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Acerca de la cinta y el lanzador

Figura 1-2: Cinta

Elemento Descripcion

1 Permite al usuario abrir otro espacio de trabajo seleccionandolo de la
lista. Dicho espacio de trabajo pasa a ser el espacio de trabajo activo. El
espacio de trabajo anteriormente activo permanece abierto. Consulte la
Figura 1-3.

2 Muestra el nombre del espacio de trabajo activo.

Abre la pagina de inicio.

4 Muestra los espacios de trabajo abiertos. El espacio de trabajo activo se
muestra en blanco. Para abrir un espacio de trabajo activo, haga clic en
el icono de espacio de trabajo.
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Introduccion

Elemento Descripcion
5 Muestra el usuario que tiene una sesion abierta en ese momento.
6 Muestra el estado del sistema. Consulte la seccién Acerca del panel de
estado.
7 Abre el sistema de ayuda. Haga clic en ?.

Figura 1-3: Lanzador

. MS Method
h_‘] LC Methed

;"- MS Tune

IZ Analytics

dfemer

)'Ek Configuration

El Event Log

Audit Trail

Elemento Descripcion
1

v

Muestra la lista de espacios de trabajo. Haga clic en

2 Muestra el nombre del espacio de trabajo activo.
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Introduccion

Elemento Descripcion

3 Muestra el estado de los espacios de trabajo. Un fondo azul oscuro
indica que el espacio de trabajo esta cerrado. Una barra azul claro
vertical a la izquierda indica que el espacio de trabajo esta abierto. Un
fondo azul claro indica que el espacio de trabajo esta activo.

Cierra un espacio de trabajo abierto. Haga clic en @

Cierra el espacio de trabajo activo. Haga clic en @

Acerca del panel de estado

Para abrir este panel, haga clic en la barra de titulo panel de estado. Consulte la figura:
Figura 1-2.

El icono, el texto y el color de la barra de titulo de estado cambian para indicar el estado del
sistema. Utilice el panel de estado para hacer lo siguiente:

» Agregar o seleccionar un proyecto.

» Visualizar las pruebas restantes en la cola y el tiempo restante estimado para el lote que
se va a adquirir.

» Visualizar el nUmero de muestras restantes en la cola y el tiempo restante estimado para
completar la cola.

* Visualizar el estado del sistema o el estado de los dispositivos individuales que se han
activado en la lista Devices dentro del espacio de trabajo Configuration.

» Entrar en el control del dispositivo directo para iniciar o detener dispositivos.
» Visualizar los detalles del dispositivo.
» Poner el espectrémetro de masas o sistema de LC en estado en espera.

» Equilibrar el sistema.

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
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Figura 1-4: Panel SCIEX OS Status

@ Ready

Projects

Devices
Echo® MS

Echa® M5 AutoSampler

Triple Quad 6500+
0 an)

Valve Madel

Lsarnilaton)

Direct Control

Equilibrate

Tabla 1-3: Secciones del panel de estado

Etiqueta Descripcion

Projects (Proyectos) Muestra el proyecto actual. Haga clic en Create

Project () para crear un proyecto. Consulte la seccion:
Adicién de un proyecto.

Queue (Cola) Muestra el estado de las muestras que se encuentran en
la cola. La informacién se proporciona para:

+ Samples waiting (Muestras en espera)
+ Sample time remaining (Tiempo de muestra restante)
* Acquisition time remaining (Tiempo de adquisicion restante)

Consulte la seccion: Gestion de la cola.

Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple Guia de usuario del software
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Introduccion

Tabla 1-3: Secciones del panel de estado (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

Devices

(Dispositivos) Enumera los dispositivos en la configuracién
activa. Desde esta lista, se pueden gestionar los dispositivos de
las siguientes maneras:

» Haga clic en el nombre de dispositivo para abrir y visualizar el
cuadro de didlogo Device Details.

« Visualice el estado del icono o mueva el cursor sobre el icono
de estado para visualizar el estado del dispositivo.

» Haga clic en Direct device control ( ) para abrir el

cuadro de didlogo Device Control.

Direct Control

(Control directo) Permite al usuario controlar el dispositivo
manualmente. Haga clic en Standby para poner el sistema

en estado en espera. Haga clic en Equilibrate para abrir el
cuadro de didlogo Equilibrate. Consulte la seccién: Equilibrado
del sistema.

Tabla 1-4: Funciones del panel de estado

Para hacer esto

Haga esto

Visualizar el panel de
estado

Haga clic en la barra de titulo del panel de estado, situada en
la parte superior del panel de estado minimizado. Consulte la
figura: Figura 1-2.

Ocultar el panel de
estado

Haga clic en la barra de titulo del panel de estado cuando se
visualice.

Cambiar el proyecto
activo

Seleccione un proyecto de la lista Projects en el panel de
estado.

Sugerencia: Haga clic en Create Project () para crear un
proyecto. Escriba el nombre del proyecto y, a continuacion, haga
clic en OK.
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Tabla 1-4: Funciones del panel de estado (continuacion)

Para hacer esto

Haga esto

dispositivo

Controlar el estado del |1. En el panel de estado, haga clic en Direct device control

() a la derecha del titulo de dispositivo.

Se abre el cuadro de didlogo Device Control.

2. Inicie, detenga o actualice el dispositivo, segun lo que
necesite.

3. Hagaclic en OK.

Utilice este procedimiento para obtener informacion detallada
acerca del estado de un dispositivo. Por ejemplo, temperaturas,
presiones y tensiones. Para supervisar el estado del dispositivo,
haga clic en el icono situado en el extremo derecho del titulo del
dispositivo.

Panel Data Acquisition

Utilice el panel Data Acquisition para iniciar y supervisar la adquisicion de datos en tiempo
real. Los usuarios también pueden editar los parametros del método de adquisiciéon durante
la adquisicion de datos en tiempo real, asi como guardar datos o abrirlos en el espacio de

trabajo Explorer.

Sugerencia: Haga clic en la parte superior del panel Data Acquisition y, a continuacion,
arrastrelo hacia arriba o hacia abajo para cambiar el tamafo del contenido.

Figura 1-5: Panel Data Acquisition

Elemento

Descripcién

1

Muestra el TIC y el espectro o XIC. Si un detector esta activo, también
se muestran datos de DAD o UV.
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Elemento Descripcion

2 Método de MS. Pase el ratdn por encima del método de MS que se esta
ejecutando.

3 Método de LC. Pase el raton por encima del método de LC que se esta
ejecutando.

4 Haga clic en Start para iniciar la adquisicién manual. Haga clic en Start
> Start with LC para abrir el cuadro de dialogo Start with LC.

5 Haga clic para detener la adquisicién manual.

6 Haga clic para guardar los datos.

7 Haga clic para explorar los datos en tiempo real.

Bloqueo de la pantalla

Para evitar el acceso no autorizado al software cuando la estacion de trabajo esta
desatendida, bloquee el software. Mientras el software esta bloqueado, contintia cualquier
adquisicion o procesamiento que esté en curso.

Cuando se cumple el tiempo de cierre de sesidon automatico, se cierra la sesion del usuario.
La adquisicion continua.

Nota: El cierre de sesion automatico no tendra lugar si hay procesamiento en curso o si no
se ha guardado la tabla de resultados.

1. Pulse Ctrl+Q.

Figura 1-6: Cuadro de dialogo Lock Screen

-

o Lock the screen?

2. Haga clic en OK.
Se abre el cuadro de didlogo SCIEX OS is Locked.

Desbloqueo del software

Si el software esta bloqueado, puede desbloquearlo el usuario que haya iniciado sesion.

Nota: Otros usuarios no pueden desbloquear el software, pero un usuario con el permiso
Force User Logoff puede cerrar la sesién del usuario actual.

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
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En el cuadro de didlogo SCIEX OS is Locked, escriba la contrasefia del usuario actual y, a
continuacion, haga clic en Unlock.

Soporte de notebook electronico de laboratorio

SCIEX no es compatible con ninguna solucién especifica de notebook electrénico de
laboratorio (ELN), pero SCIEX ofrece productos, herramientas y servicios para facilitar la
importacion y exportacion de datos para integracién con sistemas ELN:

* Creacion de lotes: SCIEX OS puede importar archivos de lotes en formato csv y txt.
Consulte Espacio de trabajo Batch.

» Carga de resultados: SCIEX OS puede exportar datos a un archivo txt para usarlos en
un sistema LIMS. Consulte Espacio de trabajo Analytics.

Simbolos y convenciones de la documentacion

En la guia se utilizan los siguientes simbolos y convenciones:

iPELIGRO! "Peligro" hace referencia a una accién que puede provocar lesiones
graves o la muerte.

iADVERTENCIA! "Advertencia" hace referencia a una acciéon que podria causar
lesiones personales en caso de no seguir las precauciones correspondientes.

PRECAUCION: "Precaucion” se aplica a aquellas operaciones que podrian causar
danos en el sistema o los datos, o la pérdida de estos, en caso de no seguir las
precauciones.

Nota: Las "Notas" resaltan informacion importante de un procedimiento o una descripcion.

Sugerencia: Una "Sugerencia" proporciona informacién util que ayuda a aplicar las técnicas
y los procedimientos de la guia con un fin especifico; también proporciona métodos de
acceso directo. Sin embargo, las sugerencias no son esenciales para la finalizacién de un
procedimiento.
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Instrucciones de funcionamiento:
configuracion del dispositivo 2

Utilice el espacio de trabajo Configuration para:

Activar y desactivar dispositivos
ARadir y eliminar dispositivos
Editar la configuracion del dispositivo

Probar los dispositivos

Adicion de dispositivos

Nota: Para evitar problemas de activacion, agregue siempre el espectrémetro de masas
antes de agregar otros dispositivos.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Devices.

3. Si hay algun dispositivo activo, haga clic en Deactivate.

4. Haga clic en Add.

Se abre el cuadro de didlogo Device.

5. Enlalista Type, seleccione el tipo requerido.

6. Enlalista Model, seleccione el modelo requerido.

7. Haga clic en Settings para editar los ajustes o restaurar los valores predeterminados.

8. Para configurar el espectrémetro de masas para usar la funcién de masa alta o masa
baja, en la seccion Instrument Model del cuadro de didlogo Settings, seleccione una de
las opciones siguientes:

* Low Mass: para trabajar en un modo de funcionamiento con rango de masas
limitado y alta sensibilidad, seleccione esta opcion. El rango maximo de masa es
de entre 50 Da y 1000 Da para el analisis de trampa lineal de iones (LIT) y entre 5 Da
y 1250 Da para analisis en modo cuadrupolo.

* High Mass: para trabajar en un modo de funcionamiento de rango de masas
ampliado, seleccione esta opcion. El rango maximo de masa es entre 50 Da y
2000 Da para analisis LIT y entre 5 Da y 2000 Da para analisis en modo cuadrupolo.

9. Haga clic en Test Device para verificar que el dispositivo esta configurado
correctamente y disponible para su uso.

10. Haga clic en Save.

11. Repita los pasos 4 a 10 segun sea necesario.
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Instrucciones de funcionamiento: configuracion del dispositivo

12.

13.

Seleccione la casilla Activate junto a cada dispositivo que desea activary, a
continuacién, haga clic en Activate Devices.
Todos los dispositivos seleccionados estan activos.

Para editar o eliminar dispositivos, consulte el sistema de ayuda.

Eliminacidén de dispositivos

Nota: Si el dispositivo que se esta eliminando forma parte de un sistema integrado, se
eliminan todos los dispositivos del sistema integrado. Los usuarios no pueden eliminar un
dispositivo en un sistema integrado.

2 o

Abra el espacio de trabajo Configuration.
Haga clic en Devices.

Haga clic en Deactivate.

Seleccione un dispositivo.

Haga clic en Delete.

Seleccione la casilla Activate junto a cada dispositivo que desea activary, a
continuacion, haga clic en Activate Devices.
Todos los dispositivos seleccionados estan activos.

Edicion de la configuracién del dispositivo

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Devices.

3. Silos dispositivos estan activos, haga clic en Deactivate.

4. Seleccione el dispositivo que se va a editar.

5. Haga clic en Edit.

Se abre el cuadro de dialogo Device.

6. (Opcional) Edite las propiedades del dispositivo en la seccion Device Display Names.
Para obtener informacion sobre las propiedades, consulte el documento Sistema de
ayuda.

7. (Opcional) Haga clic en Settings para visualizar y cambiar informacién adicional sobre
el dispositivo. Utilice el cuadro de dialogo Settings para realizar las siguientes tareas:

* Haga clic en Restore Defaults para restaurar la configuracién predeterminada del
dispositivo.

* Haga clic en Test Device para verificar que el dispositivo esta configurado
correctamente y disponible para su uso. Si la prueba es correcta, se cierra el dialogo
Settings.

8. Haga clic en Test Device para verificar que el dispositivo esta configurado
correctamente y disponible para su uso.
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Instrucciones de funcionamiento: configuracion del dispositivo

Si la prueba es correcta, se mostrara un mensaje verde. En caso contrario, un mensaje
informativo indicara que la configuracion no es valida y requiere actualizaciones.

9. Haga clic en Save.

10. Seleccione la casilla Activate junto a cada dispositivo que desea activar y, a
continuacién, haga clic en Activate Devices.
Todos los dispositivos seleccionados estan activos.
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Para obtener informacién acerca de la configuracion de los usuarios y las funciones,
consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Acerca de los proyectos y directorios
principales

Un directorio principal o raiz es una carpeta que contiene uno o varios proyectos. Es la
carpeta en la que el software busca los datos del proyecto. El directorio raiz predefinido es
C:\SCIEX OS Data.

Para asegurarse de que la informacién del proyecto se guarde correctamente, cree los
proyectos utilizando SCIEX OS. Consulte la seccion Adicion de un proyecto.

Los datos del proyecto se pueden organizar en subcarpetas. Cree las subcarpetas con
SCIEX OS. Consulte la seccidon Adicion de una subcarpeta.

Nota: En el caso de grupos de trabajo administrados con el software Central Administrator
Console (CAC), la configuracion del software CAC controla la capacidad de gestionar
proyectos con SCIEX OS. Si se ha seleccionado la opcion Use central settings for
projects en el software CAC, la pagina Projects es de solo lectura.

Adicion de un directorio raiz

Un directorio raiz es la carpeta en la que se almacenan uno o varios proyectos.

Nota: El software guarda hasta diez directorios raiz.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Projects.

3. Enla seccion Advanced, haga clic en Create Root ( o ) junto al campo Current
root directory.

4. Escriba la ruta completa de la carpeta directo raiz.
Se crea la carpeta.

Sugerencia: En vez de escribir la ruta, haga clic en Browse y seleccione la carpeta en
la que se creara el directorio. Escriba "\" y el nombre de la carpeta directorio raiz al final

de la ruta.
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Sugerencia: De forma alternativa, cree una carpeta en el Explorador de archivos y, a
continuacién, busque y seleccione la carpeta.

Nota: En el caso de instalaciones de SCIEX OS con una licencia de procesamiento, el
directorio raiz puede ser una carpeta del software Analyst Analyst Data\Projects.

5. Haga clic en OK.
El nuevo directorio raiz pasa a ser el directorio raiz del proyecto actual.

Eliminacion de un directorio raiz

El software conserva una lista de los diez ultimos directorios raiz que se han usado. El
usuario puede eliminar directorios raiz de esta lista.

Nota: El Current root directory no se puede eliminar.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Projects.

3. Enla seccion Advanced, haga clic en ° junto al campo Current root directory.
Se abre el cuadro de dialogo Clear Root Directory.

4. Seleccione las carpetas a eliminar de la lista de directorios raiz y, a continuacién, haga
clic en OK.

Especificacion de una cuenta de red segura

Si los proyectos se guardan en un recurso de red, se puede especificar una SNA para
asegurarse de que todos los usuarios de la estacién de trabajo tienen el acceso necesario al
recurso de red.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Projects.

3. Enla seccion Advanced, haga clic en Credentials for Secure Network Account.
4

Escriba el nombre de usuario, la contrasena y el dominio de la cuenta de red segura
definida en el recurso de red.

5. Haga clic en OK.

Adicion de un proyecto

El proyecto almacena métodos de adquisicion, datos, lotes, métodos de procesamiento,
resultados de procesamiento, etc. Recomendamos el uso de carpetas de proyecto
independientes para cada proyecto.

Sugerencia: Los proyectos también se pueden crear haciendo clic en Create Project

(o ) en el panel de estado.
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Los usuarios no deben crear proyectos ni copiar o pegar archivos fuera de SCIEX OS.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en Projects.

3. Haga clic en Create Project ( o ) junto al campo Current Project.
Se abre el cuadro de dialogo New Project.

4. Escriba el nombre del proyecto.

5. Haga clic en OK.

Adicién de una subcarpeta

En los proyectos, los datos se pueden organizar también en subcarpetas.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.
2. Haga clic en Projects.

3. Haga clic en Add Data Sub-Folders to any Project.
Se abre el cuadro de didlogo Add Data Sub-Folders.

4. En el campo SCIEX OS Project, seleccione el proyecto en el que se afiadira la
subcarpeta.

5. Haga clic en Add a new data sub-folder ( o ) sobre el cuadro en la seccién Project
Data Sub-Folders.
Se abre el cuadro de didlogo Data Sub-Folder Name.

6. Escriba el nombre de la subcarpeta.
7. Haga clic en Save.

8. Cierre el cuadro de dialogo Add Data Sub-Folders.

Seleccion de opciones de cola

El software procesa las muestras enviadas en la lista secuencialmente y ejecuta cada
muestra con el método de adquisicién seleccionado. Después de que se hayan adquirido
todas las muestras, la cola se detiene y el sistema pasa a estado Ready. Una vez que

ha transcurrido el tiempo definido en el campo Instrument Idle Time, el sistema pasa a
estado Standby. En el modo Standby, se apagan las bombas de LC y el horno de columna,
asi como algunas tensiones del espectrémetro de masas. El control de la temperatura del
procesador de muestras automatico permanece encendido para evitar la degradacion de la
muestra.

Solo un usuario a quien se hayan asignado permisos para gestionar la cola puede modificar
la cantidad de tiempo que la cola funciona después de que haya terminado la ultima
adquisicion y antes de poner el instrumento en modo Standby.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.
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2. Haga clic en Queue.

3. Seleccione las opciones de cola segun convenga. Para obtener una descripcion de las
opciones, consulte el documento Sistema de ayuda.

4. Haga clic en Save.

Seleccidon de los ajustes del sistema de gestion
de la informacion del laboratorio (LIMS)

Utilice esta funcién para conectar con un servidor LIMS. Los usuarios pueden importar la
informacion por lotes de un LIMS, asi como exportar los resultados al mismo.

Nota: Este procedimiento no es obligatorio en el caso de una conexion a un LIMS Watson.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.
2. Haga clic en LIMS Communication.

3. Para comunicarse con un LIMS, escriba la URL del servidor LIMS en el campo LIMS
Server y seleccione Enable import from the specified LIMS server.

Nota: La configuracién del servidor LIMS la debe realizar el departamento de Tl del
cliente o el proveedor de middleware. Péngase en contacto con ellos para conocer la
URL o la ubicacion del servidor.

4. Haga clic en Save.

Activacion del modo de pantalla completa

Seleccione esta funcion para utilizar SCIEX OS como aplicacion principal. Los usuarios no
pueden cerrar el software ni tener acceso a otros programas de software.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.

2. Haga clic en General.

3. En General, seleccione la casilla Enabled para activar Full Screen Mode.
4

Haga clic en Save.

Seleccion de configuracion regional

Esta funcion aplica la configuracién regional y de idioma seleccionada en el Panel de control.

Solo se puede utilizar un punto "." o una coma "," como separadores decimales. No se
admite la agrupacion de digitos.

1. Abra el espacio de trabajo Configuration.
2. Haga clic en General.

3. En Regional Settings, haga clic en Apply.
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La configuracién regional definida en el sistema operativo Windows se aplica al software
después de volver a encender el ordenador.

4. Haga clic en Save.

5. Vuelva a encender el ordenador.

Administracion de las bibliotecas de
compuestos

Importacién de un paquete del software LibraryView

1. Expanda la lista Compounds en el panel Manage.

Haga clic en All Compounds.

Haga clic en el icono Import.

Haga clic en LibraryView Package (*.Ibp) en el cuadro de dialogo Library Importer.
Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de diadlogo Open.

Seleccione un archivo y, a continuacién, haga clic en Open.

N o o &~ DN

Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

* Haga clic en la opcién All que vera encima de la columna Compound para importar
todos los compuestos.

» Haga clic en la fila correspondiente para importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informacién que coincide con los criterios
especificados.

8. Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
» Seleccione la biblioteca deseada en la lista Add to Compound Library.
+ Escriba el nombre de la biblioteca en el campo de lista Add to Compound Library.

9. Haga clic en Next.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

10. Resuelva los conflictos si es necesario.

11. Haga clic en Finish.

Importacién de una base de datos de compuestos

1. Expanda la lista Compounds en el panel Manage.
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10.
11.

Haga clic en All Compounds.
Haga clic en el icono Import.

Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

* Haga clic en DiscoveryQuant Compound Database (*.mdb).
* Haga clic en Analyst Compound Database (*.mdb).

Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de dialogo Open.
Seleccione un archivo y, a continuacién, haga clic en Open.

Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

» Haga clic en la opcién All que vera encima de la columna Compound para importar
todos los compuestos.

* Haga clic en la fila correspondiente para importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informacién que coincide con los criterios
especificados.

Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
+ Seleccione la biblioteca deseada en la lista Add to Compound Library.
» Escriba el nombre de la biblioteca en el campo de lista Add to Compound Library.

Haga clic en Next.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

Resuelva los conflictos si es necesario.

Haga clic en Finish.

Importacion de un paquete del software Cliquid

—

Expanda la lista Compounds en el panel Manage.

2. Haga clic en All Compounds.

3. Haga clic en el icono Import.

4. Haga clic en Cliquid Package (*.clq) en el cuadro de dialogo Library Importer.

5. Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de dialogo Open.

6. Seleccione un archivo y, a continuacion, haga clic en Open.

7. Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:
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11.

12.
13.

* Haga clic en la opcién All que vera encima de la columna Compound para importar
todos los compuestos.

» Haga clic en la fila correspondiente para importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informaciéon que coincide con los criterios
especificados.

Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
» Seleccione la biblioteca deseada en la lista Add to Compound Library.
+ Escriba el nombre de la biblioteca en el campo de lista Add to Compound Library.

Haga clic en Next.

. Escriba el nombre del espectréometro de masas en el campo Instrument Name, si es

necesario, en el cuadro de dialogo Instrument Name.

Haga clic en OK.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

Resuelva los conflictos si es necesario.

Haga clic en Finish.

Importacién de un archivo Excel

—

Expanda la lista Compounds en el panel Manage.

2. Haga clic en All Compounds.

3. Haga clic en el icono Import.

4. Haga clic en Excel file (*.xlIs) en el cuadro de dialogo Library Importer.

5. Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de dialogo Open.

6. Seleccione un archivo y, a continuacion, haga clic en Open.

7. Seleccione el valor adecuado para Excel worksheet to import en el cuadro de dialogo
Library Importer.

8. Sila hoja de trabajo contiene encabezados de columna, marque la casilla junto a
Selected Excel Worksheet has headers.

9. Escriba el nombre del espectrometro de masas en el campo Instrument Name, si es
necesario, en el cuadro de didlogo Instrument Name.

10. Seleccione el encabezado adecuado de cada columna de informacion.
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Sugerencia: Compound:Compoundld y Compound:Name son selecciones
obligatorias. Seleccione ---[not used]--- para la informacién que no sea necesaria.

11. Haga clic en Next.

12. Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

* Haga clic en la opcién All que vera encima de la columna Compound para importar
todos los compuestos.

» Haga clic en la fila correspondiente para importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informacion que coincide con los criterios
especificados.

13. Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
» Seleccione la biblioteca deseada en la lista Add to Compound Library.
» Escriba el nombre de la biblioteca en el campo de lista Add to Compound Library.

14. Haga clic en Next.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

15. Resuelva los conflictos si es necesario.

16. Haga clic en Finish.

Importacién de una instantanea de la base de datos de la
biblioteca

PRECAUCION: Posible pérdida de datos. Antes de llevar a cabo este procedimiento,
realice una copia de seguridad de la base de datos del software LibraryView. La
informacion de este paquete sobrescribe los datos existentes en la base de datos del
software LibraryView. La opcion Cancel no esta disponible después de que empiece la
importacion.

1. Expanda la lista Compounds en el panel Manage.
2. Haga clic en All Compounds.

3. Haga clic en el icono Import.
4

Haga clic en Overwrite Database with Library Snapshot (*.lbp) en el cuadro de
dialogo Library Importer.

5. Haga clic en Yes en el cuadro de dialogo Warning.

Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de dialogo Open.
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7. Seleccione un archivo y, a continuacién, haga clic en Open.

8. Hagaclic en Finish.

Importacién de un paquete de la biblioteca de un tercero

1. Expanda la lista Compounds en el panel Manage.
2. Haga clic en All Compounds.

3. Haga clic en el icono Import.
4

Haga clic en Third Party Library Package (*.tplp) en el cuadro de dialogo Library
Importer.

Navegue hasta el archivo adecuado en el cuadro de dialogo Open.
Seleccione un archivo y, a continuacion, haga clic en Open.

Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

» Haga clic en la opcién All que vera encima de la columna Compound para importar
todos los compuestos.

* Haga clic en la fila correspondiente para importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informacién que coincide con los criterios
especificados.

8. Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
+ Seleccione la biblioteca deseada en la lista Add to Compound Library.
» Escriba el nombre de la biblioteca en el campo de lista Add to Compound Library.

9. Haga clic en Next.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

10. Resuelva los conflictos si es necesario.

11. Haga clic en Finish.

Instalacion de un paquete de software LibraryView con
licencia

Nota: Es necesario instalar el software LibraryView.
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Nota: Se necesita una conexion a Internet para obtener la licencia del software LibraryView.
Si un ordenador no tiene acceso a Internet, haga una copia del ID de equipo generado. En
un ordenador con acceso a Internet, vaya a la seccion de licencias del sitio web de SCIEX y
siga las instrucciones para obtener la licencia.

Es posible instalar una biblioteca con licencia desde un DVD o un archivo de aplicacion .zip
descargado desde el sitio web de SCIEX. El archivo de aplicacion puede incluir nombres

de compuestos, informacion de transicion de los compuestos y espectros de la biblioteca de
compuestos.

1. Inicie sesion en el ordenador como usuario de Windows con privilegios de
administrador.

2. Realice una de las siguientes acciones:

» Sila biblioteca se va a instalar a partir de un DVD, cargue el DVD en la unidad
correspondiente y continue con el paso 5.

» Sila biblioteca se va a instalar a partir de un archivo descargado, contintue con el
paso 3.

3. Descargue el archivo .zip necesario desde el sitio web de SCIEX.

Sugerencia: Para evitar posibles problemas con la instalacién, guarde el archivo en una
ubicacion distinta del ordenador de sobremesa.

4. Cuando la descarga se haya completado, haga clic con el botdén derecho en el archivo
descargado y seleccione Extract All.

5. Navegue hasta los archivos extraidos en el DVD y haga doble clic en Library.exe.

Sugerencia: Si se abre el cuadro de dialogo User Account Control, seleccione Yes.

Sugerencia: Si se abre el cuadro de dialogo LibraryView Setup (Not Responding),
ciérrelo, haga clic con el boton derecho en el archivo Library.exe y seleccione la opcion
Run as administrator para iniciar la instalacion de nuevo.

6. Haga clic en Software Activation en el cuadro de didlogo LibraryViewPackages
Feature Unavailable.
Se abre el cuadro de dialogo LibraryViewPackages Activation.

7. Introduzca la clave de licencia exactamente como se muestra en el campo
correspondiente.
Si no dispone de una clave de licencia, pdngase en contacto con sciex.com/request-
support.

8. Haga clic en Generate Computer ID.
Se crea un identificador unico para la estacion de trabajo.

9. Haga clic en Copy ID to Clipboard.

10. Siga las instrucciones para obtener una licencia.
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Una vez enviada la informacion requerida, se enviara un archivo de licencia a todas las
direcciones de correo electrénico proporcionadas.

11. Cierre la ventana del navegador.

12. Cuando reciba el correo electrénico que contiene el archivo de licencia, copie el archivo
de licencia al escritorio de la estacion de trabajo.

13. Haga clic en Install License File en el cuadro de dialogo LibraryViewPackages
Activation.

14. Busque y seleccione el archivo de licencia en el cuadro de diadlogo Select the new
license file to be installed.

15. Haga clic en Open.
Los cuadros de dialogo Select the new license file to be installed y LibraryViewPackage
Activation se cierran.

16. Realice una de las siguientes acciones:

» Haga clic en All encima de la columna Compound en el cuadro de dialogo Library
Importer para importar todos los compuestos.

» Haga clic en la fila correspondiente del cuadro de dialogo Library Importer para
importar los compuestos por separado.

Sugerencia: Para ayudar a localizar los compuestos, utilice el campo Search.

A medida que se escriben los criterios de busqueda, las columnas visibles se
consultan y actualizan para mostrar solo la informacién que coincida con los criterios
especificados.

17. Haga clic en Next.

Nota: Si el usuario cancela la importacion antes de que todos los compuestos se
hayan copiado a la base de datos, todos los compuestos que ya se hayan importado
permanecen en la base de datos. El software no revierte la base de datos al estado
previo a la importacion.

18. Resuelva los conflictos si es necesario.

19. Haga clic en Finish.

Conflictos de compuestos

Al instalar una biblioteca que contenga un grupo de compuestos o al instalar compuestos
individuales, el software busca en la base de datos compuestos con el mismo nombre o la
misma férmula que el compuesto del paquete. Si se encuentran compuestos, el software
marca los compuestos correspondientes en el paquete y después espera a que el usuario
realice una accién para continuar.

Los usuarios tienen la opcion de:

» Fusionar la informacion del compuesto. Los nuevos tiempos de retencion, transiciones
y espectros del compuesto del paquete se afiaden a la informacion sobre el compuesto
almacenada en la base de datos.

Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple Guia de usuario del software
Quad y QTRAP RUO-IDV-05-9804-ES-F
32/269



Instrucciones de funcionamiento: configuracion del software

» Sobrescribir la informacién del compuesto. La informacién sobre el compuesto del
paquete sustituye a la informacién sobre el compuesto almacenada en la base de datos.

» Conservar la informacion del compuesto. La informacién sobre el compuesto en la base
de datos se conserva y la informacién sobre el compuesto en el paquete se descarta.

La informacién del conflicto esta disponible para ayudar al usuario a tomar la eleccion
adecuada.

Visualizacion de conflictos de compuestos

1. Haga clic en Resolve junto al en el cuadro de didlogo Library Importer para ver
informacion detallada sobre el conflicto.

2. Realice una de las siguientes acciones:

» Haga clic en Keep Original para conservar la informacién del compuesto existente y
desechar la nueva informacion.

» Haga clic en Use New para sustituir la informacion del compuesto existente con la
nueva informacion.

3. Repita los pasos 1y 2 para cada compuesto.

4. Después de resolver todos los conflictos, haga clic en Finish.

Fusién de compuestos
1. En el cuadro de dialogo Library Importer, realice una de las siguientes acciones:

* Haga clic en Merge para fusionar nuevos espectros, transiciones y tiempos
de retencion de compuestos individuales en el paquete de importacion con la
informacién del compuesto correspondiente guardado en la base de datos.

» Haga clic en Merge All para fusionar nuevos espectros, transiciones y tiempos de
retencién de todos los compuestos en el paquete de importaciéon con la informacion
de los compuestos correspondientes guardados en la base de datos.

2. Después de resolver todos los conflictos, haga clic en Finish.

Sobrescritura de compuestos
1. Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:

» Haga clic en Overwrite All para sobrescribir todos los datos de compuestos
almacenados en la base de datos con la informacion del compuesto correspondiente
del paquete de importacion.

» Haga clic en Resolve al lado del compuesto apropiado y después haga clic en Use
New para sobrescribir los datos de compuestos almacenados en la base de datos
con la informacién del compuesto correspondiente del paquete de importacion.

2. Haga clic en Finish después de resolver todos los conflictos.

Mantenimiento de los compuestos originales

1. Realice una de las siguientes acciones en el cuadro de dialogo Library Importer:
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2.

* Haga clic en Keep All Original para conservar toda la informacién del compuesto
almacenada en la base de datos y desechar la informacion del compuesto del
paquete de importacion.

» Haga clic en Keep Original junto al compuesto adecuado para conservar la
informacion del compuesto individual almacenada en la base de datos y desechar
la informacion del compuesto del paquete de importacion.

Haga clic en Finish después de resolver todos los conflictos.

Adicion de un compuesto

Nota: También se pueden afiadir compuestos a una biblioteca mediante la opcién Edit
Library.

1.
2.
3.

Expanda la lista Compounds en el panel Manage.
Haga clic en All Compounds.

Haga clic en el icono Add.

Nota: El nombre de compuesto es obligatorio. El resto de la informacién es opcional.

Escriba la informacion apropiada en los campos de la pestafia Details.

Haga clic en Save.

Adicién de un espectro de masas a un compuesto

1. Expanda la lista Compounds en el panel Manage.
2. Haga clic en All Compounds.
3. Haga doble clic en el compuesto adecuado.
4. Haga clic en la pestafia MS Spectra.
5. Haga clic en el icono Edit Mode.
6. Haga clic en el icono Add Spectra.
7. Haga clic en Open *.wiff file en el cuadro de dialogo Add Mass Spectrum from *.wiff file
to Compound.
8. Vaya hasta el archivo .wiff o .wiff2 adecuado en el cuadro de dialogo Open.
Haga clic en Open.
10. Realice uno de los pasos siguientes para agregar los compuestos a una biblioteca:
+ Para los datos IDA, despliegue la muestra y seleccione el compuesto adecuado en el
panel de navegacion de la izquierda.
+ Para EMS, MRM y datos en bucle, seleccione la muestra adecuada.
11. Realice uno de los pasos siguientes para afadir el espectro al compuesto:
» Para datos IDA, seleccione Add Spectrum en el panel Acquired Spectrum.
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+ Para EMS, MRM y datos en bucle, haga doble clic en TIC y seleccione Add
Spectrum en el panel Acquired Spectrum.

12. Repita los pasos 7 a 11 para cada espectro que desee anadir.
13. Haga clic en Save.

14. Haga clic en Save en la pestafia MS Spectra.
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Flujos de trabajo de usuario

Analistas

Tarea

Consulte

Visualizar la pantalla completa y el
panel de estado para verificar el
estado del sistema.

Acerca de la pagina de inicio y Acerca del panel de
estado.

Crear y enviar un lote utilizando
una hoja de célculo Microsoft
Excel, LIMS o0 manualmente. Los
desarrolladores de métodos deben
bloquear los métodos de LC y MS
antes de que los analistas creen y
envien los lotes.

Espacio de trabajo Batch.

Visualizar y gestionar las muestras
en la cola.

Espacio de trabajo Queue.

Procesar y revisar los datos de las
tablas de resultados.

Espacio de trabajo Analytics.

Explorar datos.

Espacio de trabajo Explorer.

Desarrolladores de método

Tarea

Consulte

Configurar el sistema.

* Instrucciones de funcionamiento: configuracién del
dispositivo.

» Defina los parametros de procesamiento
predeterminados para el proyecto.

* Personalizar la tabla de resultados.

Ajustar el espectrometro de masas.

Espacio de trabajo MS Tune.

Configurar los dispositivos de
cromatografia liquida (LC).

La documentacion del dispositivo LC.

Crear métodos de LC.

Creacion de un método de LC.

Sistemas Echo® MS: Crear
métodos de expulsion acustica
(AE).

Creacion de un método de AE.
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Tarea

Consulte

Crear métodos de espectrometro
de masas (MS).

Espacio de trabajo MS Method.

Desarrollar métodos de
procesamiento.

Creacion de un método de procesamiento.

Administradores

Tarea

Consulte

Configurar los permisos de archivo
de Windows.

Guia del director de laboratorio

Configurar el LIMS.

Seleccion de los ajustes del sistema de gestion de la
informacion del laboratorio (LIMS).

Anadir usuarios al software y
asignar roles.

Guia del director de laboratorio

Archivar registros.

Archivado de registros.

Revisores

Tarea

Consulte

Revisar los resultados procesados.

Espacio de trabajo Analytics.

Explorar datos.

Espacio de trabajo Explorer.

Revisar registros.

Visualizacion de registros.

Guia de usuario del software
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adquisicion 5

Utilice los espacios de trabajo siguientes para realizar tareas de adquisicion:

» Espacio de trabajo MS Method: Crear y gestionar métodos de MS

+ (No aplicable si hay un médulo Echo® MS activo) Espacio de trabajo LC Method: Crear y
gestionar métodos de LC

« (Si hay un médulo Echo® MS activo) Espacio de trabajo AE Method: Crear y gestionar
métodos de AE

» Espacio de trabajo Batch: Crear lotes y enviarlos a la cola

+ Espacio de trabajo Queue: Gestionar tareas en la cola

Nota: Para evitar problemas de rendimiento o de integridad de los datos, no lleve a cabo
procedimientos de mantenimiento en el ordenador, como desfragmentacion, limpieza de
disco, analisis de virus o actualizaciones de Windows durante la adquisicién de muestras.

Espacio de trabajo MS Method

Utilice este espacio de trabajo para crear y gestionar los métodos de espectrometro de
masas (MS).

Se pueden abrir varios métodos en el espacio de trabajo MS Method. Mediante el menu
Views, el usuario puede cambiar la disposicion de las ventanas del método a las vistas

con pestafnas, en mosaico vertical, en mosaico horizontal o flotantes. En la vista flotante,
las ventanas se pueden redimensionar, maximizar, minimizar, mover fuera de la ventana de
SCIEX OS y mover a otro monitor.

La barra de titulo de la ventana de método contiene los nombres del método y el proyecto.
En las vistas en mosaico y flotante, la barra de titulo del método activo es azul y las barras
de titulo de los demas métodos son grises. En la vista con pestanas, la pestafia del método
activo es blanca y las pestaias de los demas metodos son azules.

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcién asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Creacion de un método de MS

Use este procedimiento para crear los siguientes tipos de métodos de MS: (incluidos los
métodos con algoritmo Scheduled MRM (sMRM) y Scout Triggered MRM (stMRM)), Q1,
Q1MI, Q3, Q3MI, pérdida neutra, ion precursor, ion primario, ER, EMS, EPI, MS3 e IDA.

Nota: Los modos de analisis ER, EMS, EPI y MS3 de trampa lineal de iones (LIT) solo se
admiten en sistemas SCIEX 7500 en los que se haya instalado la licencia QTRAP.
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Nota: Los métodos IDA solo se admiten en los sistemas SCIEX 7500.

Nota: Sistemas Echo® MS: Los métodos de MRM se recomiendan para aplicaciones de
expulsién acustica. Los algoritmos sMRM y stMRM no se admiten.

El nuevo método utiliza la configuracion predeterminada para el espectrémetro de masas.
Consulte Cémo trabajar con la configuracion predeterminada.

Sugerencia: Para obtener informacion sobre la creacion de métodos de MS mediante la
opcion Guided MRM, consulte la seccion Creacion de un método MRM mediante MRM
guiada.

Nota: Seleccione el nombre de proyecto correcto en el panel de estado.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en la flecha abajo en el botdn New y, a continuacién, seleccione un tipo de
analisis en la lista. Los tipos de analisis disponibles varian en funcion del espectrometro
de masas. Consulte la seccidn: Técnicas de analisis.

Figura 5-1: Listas de métodos de MS (sistema SCIEX 7500 con la licencia QTRAP

instalada)
MRM

Meutral Loss
Precursor lon
Product lon

a1

Q1 nI
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Q32 M

ER

EMS
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Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP
39/269



Instrucciones de funcionamiento: adquisicion

10.

Escriba los valores en los campos, segun sea necesario. Para obtener una descripcion
de los parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

PRECAUCION: Posible dafio del sistema. (Sistemas Echo® MS) Establezca el
parametro lon source gas 1 al menos a 90 psi para evitar que se inunde la placa
de pocillos.

(Opcional) Importe masas en la tabla de masas.

* Haga clic en Import compounds from a file. En el dialogo Open, vaya al archivo csv
o txt que desee importar, seleccidnelo y, seguidamente, haga clic en Open.

Nota: Para los métodos de MRM, haga clic en Import para seleccionar la opcion
Import compounds from a file.

» Métodos de MRM: Haga clic en Import > Update retention time from a processing
method. En el cuadro de dialogo Open, vaya al método de procesamiento que
contiene los tiempos de retencion que desee importar, seleccionelo y, seguidamente,
haga clic en Open.

* Métodos de MRM: Import > Import compounds from a library. Seleccione esta
opcion para importar desde una biblioteca con informacion de la tabla de transiciones
o espectros de MS. Consulte el documento: Sistema de ayuda.

(Opcional) Haga clic en Advanced > Show advanced parameters para visualizar
y editar los parametros de resolucion, Settling time, Pause time, Step size y Q0
dissociation.

Nota: Q0 dissociation solo aparece para los sistemas SCIEX 7500.

(Opcional) Haga clic en Options > Ramp para aumentar gradualmente el valor de un
parametro en el método.

(Opcional) Haga clic en Options > Apply ionization scheduling para implementar la
funcién de ionizacién programada.

(Opcional) Ejecucién del método. Consulte la seccion: Ejecucion de un método de MS
manualmente.

Puede visualizar los datos en tiempo real en el panel Data Acquisition.

Sugerencia: Haga clic en la parte superior del panel Data Acquisition y, a continuacion,
arrastrelo hacia arriba o hacia abajo para cambiar el tamafo del contenido. Consulte la
seccion: Panel Data Acquisition.

(Opcional) Para ver los datos en el espacio de trabajo Explorer, haga clic en Open

data exploration to view real time data () en el panel Data Acquisition. Consulte el
documento: Sistema de ayuda.

La adquisicion en tiempo real se indica en el panel Explore con las palabras Acquiring,
Finished o Aborted en el titulo de la muestra.
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11.

12.
13.

Figura 5-2: Adquisicion en tiempo real: adquisicién
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Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

* Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

» Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

* Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacién. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de dialogo Save As MS Method.
Escriba un nombre en el campo File Name.

Haga clic en Save.

Nota: Para optimizar el método MS, es necesario ajustar los parametros de forma
manual e iterativa, adquirir los datos y observar el efecto de los ajustes sobre la senal.

Sugerencias para la importacién de compuestos

Sugerencias para importar compuestos de un archivo:
» El archivo csv o txt de origen debe tener el formato que se indica a continuacion:

» El archivo de origen no debe contener encabezados de columna.

* Elndmero y el orden de las columnas del archivo de origen deben coincidir con el
numero y el orden de las columnas de la tabla de masas del método de MS en el
momento de la importacion.

» Solo se importan en las celdas correspondientes de la tabla de masas los valores
validos del archivo de origen. En cualquier otro caso, las celdas afectadas se indicaran
con un icono de validacién para mostrar la ubicacién de los valores no validos, o bien
se mantendra el valor predeterminado de la celda en cuestion.

» El archivo csv o txt de origen no debe estar abierto en el momento de la importacion.
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« Su

La importacién de los tiempos de permanencia en los métodos de algoritmos
Scheduled MRM (sMRM) y Scout Triggered MRM (stMRM) en modo RT se maneja
de forma diferente dependiendo de si se ha seleccionado o no la casilla Edit dwell
time para esa transicion.

Si se ha seleccionado Edit dwell time, el valor de tiempo de permanencia
especificado por el usuario en el archivo de origen se importa si esta en el intervalo
comprendido entre los tiempos de permanencia minimo y maximo especificados por el
usuario en el método de MS. Si el valor esta fuera de este intervalo, el valor importado
se sustituye por el tiempo de permanencia minimo o por el tiempo de permanencia
maximo, el que se acerque mas al valor importado.

Si se ha desmarcado Edit dwell time, el valor de tiempo de permanencia del archivo
de origen se sustituye por un tiempo de permanencia calculado a partir de los
parametros del método existentes e importados, incluidos la duracion del método, el
tiempo de ciclo objetivo, la simultaneidad, el tiempo de retencién y la tolerancia de
tiempo de retencion.

Nota: Para los métodos del algoritmo stMRM en el modo de grupo, el usuario edita
manualmente los tiempos de permanencia. Por tanto, se importan desde el archivo de
origen si estan entre el minimo y el maximo.

gerencias para la importacion de compuestos desde una tabla de transiciones:

La biblioteca instalada contiene transiciones de MRM y parametros dependientes de
compuesto para al menos uno de los compuestos de la tabla de transiciones. Se
muestra la siguiente imagen una tabla de transiciones en el software LibraryView.

Nota: Las transiciones y los parametros dependientes de compuestos de las tablas de
transiciones de la biblioteca pueden proceder de la biblioteca instalada o pueden ser
creados y mantenidos manualmente por el usuario.
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Figura 5-3: Tablas de transiciones en el software LibraryView.
w

Views: *:
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T Trash
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* CLASSES
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¥ Retention Times
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¥ Transitions
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a1 Q3 CE DP EP FP CXP Polarity
152,10 135.00 20.00 B60.00 10.00 0.00 4.00 Positive
152.10 77.00 50.00 B0.00 10.00 0.00 4.00 Positive
152.10 78.00 50.00 80.00 10.00 0.00 4.00 Positive
152.10 93.10 35.00 80.00 10.00 0.00 4.00 Positive
152.10 107.10 35.00 B0.00 10.00 0.00 4.00 Positive

Creacion de un método IDA

Nota: Los métodos IDA solo se admiten en los sistemas SCIEX 7500.

Abra el espacio de trabajo MS Method.
Haga clic en New > IDA

Escriba la duracion del método en el campo Method duration.

> e Dnh -

Defina los parametros de la fuente y del gas. Para obtener una descripcion de los
parametros utilizados en el método IDA, consulte el documento Sistema de ayuda.

5. En el campo Survey, seleccione uno de los siguientes tipos de experimento:
« MRM
* Neutral Loss
* Precursor lon
+ Q3
- EMS

6. En el campo IDA Criteria, seleccione un flujo de trabajo.
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La lista de flujos de trabajo variara en funcion del analisis de estudio seleccionado.

Nota: Si el usuario cambia al analisis de estudio, los criterios IDA comunes y los valores
introducidos se transferiran.

Defina los criterios IDA.

8. En el campo Dependent, seleccione uno de los siguientes tipos de experimento:

- EPI
* Product lon

» Add Second IDA Criteria (MS3): seleccione esta opcion para afiadir un experimento
IDA de segundo nivel, un analisis dependiente MS3 y criterios de segundo nivel. El
analisis EPI cambiara a analisis de estudio.

9. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

* Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

* Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de dialogo Save As MS Method.
10. Escriba un nombre en el campo File Name.

11. Haga clic en Save.

Creacion de un método MRM mediante MRM guiada

Utilice la infusién por jeringa, el conector en forma de T para infusion o, si se utiliza un
sistema Echo® MS, la infusién acustica cuando se use Guided MRM para optimizar o crear
un nuevo metodo de adquisicion MRM.

Nota: Sistemas Echo® MS: Debido a que los picos son estrechos, recomendamos minimizar
el nimero de transiciones. Se recomiendan de cuatro a seis transiciones como maximo.

Utilice la infusion por jeringa o el conector en forma de T para infusién cuando utilice MRM
guiada para optimizar o crear un nuevo método de adquisiciéon de MRM.

Utilice la opcién Guided si se requiere un control superior de las tensiones de inicio y
parada.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en New > Guided Optimization > MRM Infusion.
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11.

12.

13.

Se abre la pagina Preparation.

Seleccione el modo:

* Guided: para tener mas control sobre las tensiones de inicio y parada.

» Automatic: para que el software seleccione automaticamente los valores de tensién
de inicio y parada.

Seleccione un ajuste de Polarity.
Para utilizar las transiciones conocidas, haga lo siguiente:
a. Haga clic en Use known transitions.

b. Complete los campos Compound ID, Q1 mass (Da) y Q3 Mass (Da) en la tabla
para cada compuesto.

Para utilizar transiciones desconocidas, haga lo siguiente:
a. Haga clic en Find transitions automatically.

b. Especifique los valores de Compound Name, Charge, Precursor lon y Number of
Fragments to Use que se indican en la tabla para cada compuesto.

Haga clic en Continue.
Se abre la pagina Set Initial Conditions.

Si es necesario, establezca los parametros iniciales de la fuente de iones y de Q1.

Si el proceso no ocurre automaticamente, haga clic en Start.

. Cuando la pulverizacion sea estable, haga clic en Next.

El sistema optimiza automaticamente los parametros Declustering Potential, Collision
Energy y Collision Cell Exit Potential, y si Unknown transitions se ha seleccionado,
identifica los iones producto.

(Modo automatico) Espere hasta que todos los iones de producto se hayan identificado,
todos los parametros se hayan optimizado y se muestre la pagina Report. Luego, vaya
al paso 16.

En la pagina Optimize Declustering Potential, haga lo siguiente:

a. Escriba los valores en los campos Start, Stop y Step.

b. Haga clic en Start.

Nota: Si es necesario, ajuste los parametros Ramp y haga clic en Ramp para
realizar la optimizacién de nuevo.

c. Haga clic en Next una vez finalizada la optimizacion.

En la pagina Determine the Product lons, haga lo siguiente:

a. Sies necesario, ajuste los campos Start, Stop y Step para la rampa CE.

b. Sies necesario, escriba los valores en los campos Start Mass (Da) y Stop Mass
(Da).
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C.

Nota: Si es necesario, ajuste los parametros Ramp y haga clic en Ramp para
realizar la optimizacién de nuevo.

Haga clic en Next una vez finalizada la optimizacion.

14. En la pagina Optimize Collision Energy, haga lo siguiente:

a.
b.

C.

Escriba los valores en los campos Start, Stop y Step.

Haga clic en Start.

Nota: Si es necesario, ajuste los parametros Ramp y haga clic en Ramp para
realizar la optimizacién de nuevo.

Haga clic en Next una vez finalizada la optimizacion.

15. En la pagina Optimize Collision Cell Exit Potential, haga lo siguiente:

16.

17.

18.

19

a.
b.

a.
b.

Escriba los valores en los campos Start, Stop y Step.

Haga clic en Ramp.

Nota: Si es necesario, ajuste los parametros Ramp y haga clic en Ramp para
realizar la optimizacion de nuevo.

Haga clic en Next una vez finalizada la optimizacion.

Se muestra la pagina Report.

(Opcional) Guarde el informe siguiendo estos pasos:

En la pagina Report, haga clic en Save report as

Vaya a la carpeta donde se vaya a guardar el informe, escriba un nombre de
archivo en File name y haga clic en Save.

Nota: El software también guarda los archivos de datos wiff correspondientes y el
informe de optimizacion en la misma carpeta.

Haga clic en Continue para abrir el método optimizado en el espacio de trabajo MS

Method.

Escriba la duracién necesaria del método en el campo Method Duration.

. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.
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20.
21.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacién. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
Escriba un nombre en el campo File Name.

Haga clic en Save.

Creacion de un método MRM mediante FIA

1.

Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en New > Guided Optimization > MRM FIA.
Se abre la pagina Set Initial Acquisition Values.

3. Seleccione el método en LC Method o haga clic en para ver el método de LC
seleccionado en el proyecto actual.

4. Especifique el volumen de inyeccion.

Escriba la duracién necesaria del método en el campo Method Duration.
Seleccione las opciones que correspondan en Rack Type, Rack Position, Plate Type y
Plate Position.

7. Seleccione un ajuste de Polarity.

8. Enlatabla, escriba los valores de Compound ID, Q1 mass (Da), Q3 Mass (Da), CE
(V), CXP (V), Dwell time (ms) y Vial Position para cada compuesto. Para obtener una
descripcion de los parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

Nota: La tabla puede contener un maximo de 10 compuestos.

9. Haga clic en Next.

Se muestra la pagina Set Initial LC-MS Conditions.

10. Seleccione el valor de Compound ID en el campo Initial conditions with. Luego ajuste
los parametros de la fuente y el gas y los parametros de MRM. Para obtener una
descripcion de los parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

11. Si el proceso no ocurre automaticamente, haga clic en Start.

12. Haga clic en Next.

Se muestra la pagina Optimize Parameters.

13. Seleccione el tamafio del paso en el campo Determine step size using. Consulte el
documento Sistema de ayuda.

14. Especifique si se debe optimizar empleando la intensidad o la relacién sefal/ruido en el
campo Optimize using.

15. En la tabla Initial Parameter Values, seleccione los parametros que se tengan que
optimizar.
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16. Para cada parametro a optimizar, defina los pasos en los campos Start, Stop y Step o
Discrete steps.

17. Seleccione la cantidad de réplicas que se tenga que realizar para cada paso de
parametro en el campo Replicate injection for each step.

18. Haga clic en Start.

19. Haga clic en Next una vez finalizada la optimizacion.
Se muestra la pagina Review Report.Consulte el documento Sistema de ayuda.

20. Haga clic en Open in MS Method Editor para abrir el método optimizado en el espacio
de trabajo MS Method.

21. Escriba la duracion necesaria del método en el campo Method Duration.

22. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

» Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

» Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
23. Escriba un nombre en el campo File Name.

24. Haga clic en Save.

Creacion de un método de MS3 mediante infusién

Nota: Los modos de andlisis ER, EMS, EPI y MS?® de trampa lineal de iones (LIT) solo se
admiten en sistemas SCIEX 7500 en los que se haya instalado la licencia QTRAP.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en New > Guided Optimization > MS? Infusion.
Se muestra la pagina Preparation.

3. Defina los parametros Basic, Enhanced Resolution, Enhanced Product lon, Multiple
Reaction Monitoring y MS3.Consulte el documento: Sistema de ayuda.

4. Haga clic en Next.
Se muestra la pagina Initial Conditions & Optimization.

5. Defina los parametros de la fuente y del gas. Para obtener una descripcion de los
parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

6. Haga clic en Start.
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El sistema determina automaticamente los iones Q1 y los iones producto y optimiza las
energias de colision y las energias AF2.

Nota: El sistema determina un solo ion Q1 a la vez.

7. Espere hasta que todos los iones de producto se hayan identificado, todos los
parametros se hayan optimizado y se muestre la pagina Report.

8. Haga clic en Open in MS Method Editor para abrir el método optimizado en el espacio
de trabajo MS Method.

9. Escriba la duracion necesaria del método en el campo Method Duration.

10. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

» Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

» Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
11. Escriba un nombre en el campo File Name.

12. Haga clic en Save.

Creacidén de un método de adquisicidn para el algoritmo
sMRM

Procedimientos de condiciones previas

* Cree un método de MS que contenga un experimento MRM. Consulte los siguientes
procedimientos:

e Creacion de un método de MS

* Creacion de un método MRM mediante MRM guiada

Nota: Sistemas Echo® MS: No se admite el algoritmo Scheduled MRM (sMRM).

1. Abra un método de MS que contenga un experimento MRM siguiendo estos pasos:
a. Haga clic en Open.

b. Seleccione un método de MS.
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8.

c. Haga clic en Open.

En el campo MRM Mode, seleccione Scheduled MRM.
Se muestran los campos del algoritmo Scheduled MRM (sMRM).

Establezca Target Cycle Time en un valor adecuado para la anchura de pico.

Establezca Retention time (min) para cada compuesto en el tiempo de retencion
esperado, en funcion de las condiciones del método de LC.

Establezca Retention time tolerance (+/-sec) en el valor apropiado, en base al perfil de
pico.

(Opcional) Para aplicar la activacién del algoritmo sMRM, seleccione Apply sMRM
triggering y actualice la seccion Mass Table. Consulte el documento: Sistema de
ayuda.

(Opcional) Actualice los pardmetros avanzados siguiendo estos pasos:
a. Haga clic en Advanced > Show advanced parameters.

b. Ajuste Minimum Dwell Time, Maximum Dwell Time, Settling time y Pause time,
segun sea necesario.

c. (Opcional) En la tabla de masas, ajuste Q1 resolution o Q3 resolution, o ambos.
Figura 5-4: Parametros avanzados
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Haga clic en sMRM Summary para visualizar una representacion grafica del método de
sMRM. Haga clic en Close para cerrarlo.
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Figura 5-5: Cuadro de dialogo (s)MRM Plots
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Nota: Se pueden abrir varios cuadros de dialogo (s)MRM Plots al mismo tiempo, uno
para cada método de MS que esté abierto en el espacio de trabajo MS Method.

9. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

» Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

» Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
10. Escriba un nombre en el campo File Name.
11. Haga clic en Save.

12. Ejecute el método de MS con el método de LC apropiado y ajuste los parametros
para optimizar el rendimiento. Consulte la seccion: Ejecucion de un método de MS
manualmente.
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Creacidon de un método de adquisicidn para el algoritmo
stMRM

Procedimientos de condiciones previas

Cree un método de MS que contenga un experimento MRM. Consulte los siguientes
procedimientos:

Creacion de un método de MS

Creacion de un método MRM mediante MRM guiada

Nota: Sistemas Echo® MS: No se admite el algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM).

1.

Abra un método de MS que contenga un experimento MRM siguiendo estos pasos:
a. Haga clic en Open.
b. Seleccione un método de MS.

c. Hagaclic en Open.

2. En el campo MRM Mode, seleccione Scout triggered MRM RT o Scout triggered
MRM Group
El algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM).

Establezca Target Cycle Time en un valor adecuado para la anchura de pico.

4. Enla Mass Table, para cada transicién de marcador, seleccione la casilla Trigger y
especifique el Trigger threshold.

5. Modo Scout triggered MRM RT: Especifique los tiempos de retencién que indican el
orden de elucion y, seguidamente, defina un RT overlap. Consulte la seccion: Modo de
tiempo de retencion.

6. Modo Scout triggered MRM Group: Asigne cada transicién a un supergrupo. La
transicion de marcador y todas sus transiciones dependientes deben estar en el mismo
supergrupo. Consulte la seccién: Modo de grupo.

7. (Opcional) Actualice los parametros avanzados siguiendo estos pasos:

a. Haga clic en Advanced > Show advanced parameters.

b. Ajuste Minimum Dwell Time, Maximum Dwell Time, Settling time y Pause time,
segun sea necesario.

c. (Opcional) En la tabla de masas, ajuste Q1 resolution o Q3 resolution, o ambos.

8. Haga clic en sMRM Summary para visualizar una representacion grafica del método de
sMRM. Haga clic en Close para cerrarlo.
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Figura 5-6: Cuadro de dialogo (s)MRM Plots
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Nota: Se pueden abrir varios cuadros de dialogo (s)MRM Plots al mismo tiempo, uno
para cada método de MS que esté abierto en el espacio de trabajo MS Method.

9. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

» Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

» Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
10. Escriba un nombre en el campo File Name.
11. Haga clic en Save.

12. Ejecute el método de MS con el método de LC apropiado y ajuste los parametros
para optimizar el rendimiento. Consulte la seccion: Ejecucion de un método de MS
manualmente.
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Creacion de un método con varios experimentos

Procedimientos de condiciones previas

* Cree un método de MS. Consulte los siguientes procedimientos:

e Creacion de un método de MS

* Creacion de un método MRM mediante MRM guiada

1. Abra el método de MS al que se afiadira un experimento siguiendo estos pasos:
a. Hagaclic en Open.
b. Seleccione un método de MS.
c. Hagaclic en Open.

2. En el panel Method Overview, haga clic en Add Experiment y, a continuacién, en el tipo
de analisis del experimento que desee afiadir.

Figura 5-7: Ahada un menu de experimentos
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3. Establezca los parametros del experimento. Para obtener una descripcion de los
parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

4. Repita el paso 2y el paso 3 para cada experimento que se vaya a anadir.
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5. (Opcional) Haga clic en Options > Apply experiment scheduling para configurar los
tiempos Start run time y Stop run time para cada experimento.

Nota: La programacién de experimentos no esta disponible para experimentos con
algoritmo Scheduled MRM (sMRM) y Scout Triggered MRM (stMRM). Por lo tanto, se
aplican las siguientes restricciones:

» Sila programacion de experimentos se aplica a varios experimentos MRM, no se
pueden convertir en experimentos sSMRM o stMRM. Tampoco se pueden afiadir
experimentos sSMRM o stMRM a un método de MRM con la funcién de programacién
de experimentos activada.

» La programacion de experimentos no se puede aplicar a un método de MS que
contenga experimentos sMRM o stMRM.

6. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

* Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

» Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

* Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacién. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de dialogo Save As MS Method.
7. Escriba un nombre en el campo File Name.

8. Haga clic en Save.

Para los tipos de analisis que no son MRM, la optimizacién del método de MS consta de
un ajuste manual e interactivo de los parametros, la adquisicion de datos y, por ultimo, la
supervision de los efectos del ajuste en la senal.

Apertura de un método de MS

Utilice este procedimiento para abrir un método de MS creado con SCIEX OS. Para abrir
métodos creados con el software Analyst, consulte la seccién Conversion de un método del
software Analyst.

SCIEX OS puede abrir un método de MS creado para un espectrometro de masas distinto
del espectrometro de masas activo. Por ejemplo, puede convertir un método creado para un
sistema SCIEX Triple Quad 5500+ para utilizarlo con un sistema SCIEX Triple Quad 4500.
Para ello, asegurese de que el método de MS esté en el proyecto actual. Al abrir el método
de MS, el software ajusta los parametros para que sean compatibles con el dispositivo
activo.
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Nota: El software no puede convertir un método creado para un sistema X500 QTOF o
ZenoTOF para su uso con sistemas SCIEX Triple Quad o QTRAP.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en Open.
Se abre el cuadro de dialogo Open MS Method. Contiene la lista de métodos de MS del
proyecto actual.

3. (Opcional) Si el método que se va a abrir no esta en el proyecto actual, seleccione el
proyecto que contiene el método que se debe abrir.

4. Seleccione el método de MS que desee abrir y, a continuacion, haga clic en Open.

Sugerencia: Para seleccionar varios métodos, use la tecla Shift o Ctrl.

Si el dispositivo del método de MS no coincide con el dispositivo activo, se abre el
cuadro de dialogo Convert MS Method. Haga clic en OK para convertir el método de
MS para el dispositivo activo. Una vez finalizada la conversion, haga clic en OK. Revise
minuciosamente el método de MS antes de usarlo.

Nota: Si el método de MS se esta convirtiendo desde un espectrometro de masas
diferente, el nombre del método de MS es Untitled.

Conversién de un método del software Analyst

Los métodos de MS creados en el software Analyst se pueden convertir para usarlos en
SCIEX OS. Si el dispositivo del método del software Analyst no coincide con el dispositivo
activo en SCIEX OS, los pardametros del método se ajustan para que sean compatibles con
el dispositivo activo.

Nota: SCIEX OS no puede abrir métodos creados para sistemas QTRAP.

Nota: Seleccione el nombre de proyecto correcto en el panel de estado.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.
2. Haga clic en Open > Convert file.

3. Busque y seleccione el método que desee convertir y haga clic en Open.

El software convierte el método y notifica cualquier problema que se produzca a
consecuencia de las diferencias en los dispositivos y en el formato de archivo del
método. El método se abre en el espacio de trabajo MS Method.

4. Revise el método de MS y corrija los problemas si los hay.

5. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

+ Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro

proyecto.
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* Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacién. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de dialogo Save As MS Method.
6. Escriba un nombre en el campo File Name.

Haga clic en Save.

Para los tipos de analisis que no son MRM, la optimizacién del método de MS implica
un ajuste manual e iterativo de los parametros, la adquisicién de datos y por ultimo la
supervision de los efectos del ajuste en la senal.

Ejecuciéon de un método de MS manualmente

Procedimientos de condiciones previas

* En el espacio de trabajo MS Method, cree un método de MS o abra un método
existente. Consulte la seccién Espacio de trabajo MS Method o Apertura de un método
de MS.

Utilice este procedimiento para ejecutar el método activo en el espacio de trabajo MS
Method.

1. Haga clic en la flecha hacia bajo en el botén Start del panel Data Acquisition y, a
continuacién, haga clic en una de las siguientes opciones:

« Start: Esta opcion ejecuta el método de MS sin una LC.
+ Start with LC

Nota: Esta opcién no esta disponible para los sistemas Echo® MS.

Consulte la seccién: Panel Data Acquisition.

iADVERTENCIA! Peligro de incendio. No dirija mas de 3 ml/min de
disolvente a la fuente de iones. Aunque los componentes de LC pueden
proporcionar un caudal de hasta 5 ml/min, si se dirigen mas de 3 mi/min
de disolvente, puede provocarse una acumulacion en la fuente de iones. El
flujo puede dividirse en forma de T para garantizar que el caudal maximo
proporcionado a la fuente de iones no supere los 3 mi/min.

Si el usuario hace clic en Start with LC, entonces se abrira el cuadro de dialogo Start

with LC. Para obtener informacién sobre los campos de este cuadro de dialogo, consulte

el documento Sistema de ayuda.
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Nota: El sistema de LC ha de estar activado y el método de LC se ha de haber creado y
guardado.

Figura 5-8: Cuadro de didlogo Start with LC

Start with LC *
Project Name: Default
MS Method: Untitled 1
LE Method: new-method e
Rack Typ
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Plate Ty
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Vial Position

ok cancel

(Opcional) Para ver los datos en el espacio de trabajo Explorer, haga clic en Open data

exploration to view real-time data () en el panel Data Acquisition.
La adquisicion en tiempo real se indica en el panel Explore con las palabras Acquiring,
Finished o Aborted en el titulo de la muestra.

Figura 5-9: Adquisicion en tiempo real: adquisicion
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(Opcional) Optimice los parametros de MS, segun sea necesario. Para obtener una
descripcion de los parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

Haga clic en Stop del panel Data Acquisition.
(Opcional) Para guardar los datos, siga estos pasos:

a. Haga clic en Save para guardar los datos.
Se abre el cuadro de didlogo Save Data.

b. (Opcional) Seleccione el proyecto y la subcarpeta, si procede, en la que desee
guardar los datos.
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c. Escriba un nombre en el campo File Name.
d. Haga clic en Save.

6. Realice una de las siguientes acciones para guardar el método de MS:

» Haga clic en Save > Save para guardar el método en el mismo proyecto con el
mismo nombre.

* Haga clic en Save > Save As para guardar el método con otro nombre o en otro
proyecto.

» Haga clic en Save > Lock Method para bloquear el método si esta listo para un
analisis rutinario.

Nota: Bloquee el método para evitar que los usuarios lo editen sin autorizacion. Solo los
usuarios con permiso Lock/Unlock methods pueden editar los métodos bloqueados.
Los demas usuarios solo pueden enviarlos.

Se abre el cuadro de didlogo Save As MS Method.
7. Escriba un nombre en el campo File Name.

8. Haga clic en Save.

Cémo trabajar con la configuracién predeterminada

Utilice este procedimiento para establecer los parametros predeterminados del método. Los
valores predeterminados para los parametros de la fuente y del gas se aplican a todos

los tipos de experimentos. Los valores predeterminados para los parametros dependientes
del compuesto se definen para cada tipo de experimento. Se establecen parametros
predeterminados para cada polaridad.

Los cambios no se aplican a los métodos existentes. Los métodos creados después de
realizar los cambios tendran los valores nuevos.

1. Abra el espacio de trabajo MS Method.

2. Haga clic en Advanced > Default settings.
Se muestra la pagina Source and Gas Settings.

Seleccione un ajuste de Polarity.

4. Defina los parametros de la fuente y del gas.Para obtener una descripcion de los
parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

Nota: Para la polaridad negativa, solo se puede ajustar el valor de Spray voltage. El
resto de los valores de la fuente y el gas se toman de la polaridad positiva.

Haga clic en Save.

6. Haga clic en Compound Dependent Settings.
Se muestra la pagina Compound Dependent Settings.

7. Seleccione el valor de Experiment type.

8. Seleccione un ajuste de Polarity.
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9. Ajuste los parametros para el tipo de experimento seleccionado. Para obtener una
descripcion de los parametros, consulte el documento Sistema de ayuda.

10. Haga clic en Save.

Espacio de trabajo LC Method

Use este espacio de trabajo para crear y gestionar métodos de LC.

Se pueden abrir varios métodos en el espacio de trabajo LC Method. Mediante el menu
Views, el usuario puede cambiar la disposicion de las ventanas del método a las vistas

con pestanas, en mosaico vertical, en mosaico horizontal o flotantes. En la vista flotante,
las ventanas se pueden redimensionar, maximizar, minimizar, mover fuera de la ventana de
SCIEX OS y mover a otro monitor.

La barra de titulo de la ventana de método contiene los nombres del método y el proyecto.
En las vistas en mosaico y flotante, la barra de titulo del método activo es azul y las barras
de titulo de los demas métodos son grises. En la vista con pestanas, la pestana del método
activo es blanca y las pestanas de los demas métodos son azules.

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcion asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Creacion de un método de LC

Consulte la documentacién que acompafia al dispositivo de LC.
1. Abra el area de trabajo LC Method.
2. Hagaclic en New.

3. Haga clic en un dispositivo en el panel izquierdo y edite los campos segun sea
necesario.

4. Guarde y, opcionalmente, bloquee en método de LC haciendo clic en uno de los
siguientes comandos:

+ Save: para guardar el método de LC.
» Save > Lock Method: para guardar y bloquear el método de LC.

Se abre el didlogo Save As LC Method.

5. En el campo File Name, escriba un nombre para el método de LC vy, a continuacion,
haga clic en Save.

Espacio de trabajo AE Method

Utilice este espacio de trabajo para crear y gestionar métodos de AE. Cuando hay un
sistema Echo® MS activado, el mosaico LC Method de la pagina Home cambia a AE
Method.

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcién asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.
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Creacion de un método de AE

Nota: Seleccione el nombre de proyecto correcto en el panel de estado.

1. Abra el espacio de trabajo AE Method.
2. Hagaclic en New.

3. Edite los campos segun sea necesario. Para obtener una descripcion de los parametros,
consulte el documento Sistema de ayuda.

4. Guarde y, opcionalmente, bloquee el método de AE haciendo clic en uno de los
siguientes comandos:

» Save: para guardar el método de AE.
+ Save > Lock Method: para guardar y bloquear el método de AE.

Se abre el cuadro de didlogo Save As AE Method.

5. Escriba un nombre para el método de AE en el campo File Name y, a continuacion,
haga clic en Save.

Espacio de trabajo Batch

El espacio de trabajo Batch contiene informacién sobre un conjunto de muestras que se
deben adquirir y, opcionalmente, procesar. Los lotes le indican al software el orden en el que
desea adquirir y procesar las muestras.

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcién asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Nota: Para el procesador de muestras automatico, el tipo de gradilla, la posicion de gradilla,
el tipo de placa, la posicién de placa y la posicion del vial dependen entre si y solo se
admiten ciertos valores.

Nota: Cuando se utiliza con el sistema Echo® MS, este espacio de trabajo define como
se organizan las muestras en las placas de pocillos. El sistema optimiza la secuencia de
adquisicion para lograr mas rendimiento.

Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch

Nombre de la Definicion Requisitos del valor de campo
columna

Sample and method information (Informacién sobre muestras y métodos) (E)

Sample Name (Nombre de la muestra) Nombre | Menos de 252 caracteres.
de la muestra.
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la Definicion Requisitos del valor de campo
columna
Sample ID (ID de la muestra) Un nimero Menos de 252 caracteres.
personalizado u otro identificador | EIl campo Sample ID no
para la muestra. puede contener ninguno de los
siguientes caracteres: \/:;*?"
<>|=
Barcode ID (ID del codigo de barras) ID Menos de 250 caracteres.
unico de una muestra.
MS Method (Método de MS) Nombre del El método de MS debe existir
método. en el proyecto actual. El campo
no distingue entre mayusculas y
minusculas.
LC Method (Método de LC) (Para todos El método de LC debe existir
los sistemas salvo los sistemas | en el proyecto actual. El campo
Echo® MS) Nombre del método | no distingue entre mayuUsculas y
de cromatografia liquida. minusculas.
AE Method (Método de AE) (Sistemas Echo® | EI método de AE debe existir
MS) Nombre del método de en el proyecto actual. El campo
expulsion acustica. no distingue entre mayusculas y
. minusculas.
Aparece cuando el sistema
Echo® MS esté activo en la
pagina Devices.
Rack Type (Tipo de gradilla) El tipo de Debe ser una de las opciones

gradilla para el procesador de
muestras automatico.

validas para el procesador
de muestras automatico
especificado en el método de
LC.

Rack Position

(Posicién de la gradilla) La
posicion de la gradilla en la
bandeja.

Valor numérico.

Plate Type

(Tipo de placa) El tipo de placa
de pocillos en el procesador de
muestras automatico.

Nota: Esta columna no esta
disponible si el Rack Type
describe viales.

Debe ser una de las opciones
validas para el procesador
de muestras automatico
especificado en el método de
LC.
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la
columna

Definicion

Requisitos del valor de campo

Plate Position

(Posicién de la placa) La
posicion de la placa en la
gradilla.

Debe concordar con una de las
posiciones de placa predefinidas
del procesador de muestras
automatico.

Vial Position

(Posicion del vial) (Métodos de
LC) La posicion del vial en una
gradilla o una placa.

Valor numérico. El valor mas
alto no debe ser mayor que el
numero de viales que hay en la
gradilla.

Well Position

(Posicion del pocillo) (Métodos
de AE) La posicion del pocillo en
una placa.

Aparece cuando el sistema
Echo® MS esté activo en la
pagina Devices.

Valor numérico. El valor mas

alto no debe ser mayor que el
numero de pocillos que hay en la
gradilla.

Injection Volume
(uL)

(Volumen de inyeccién (uL)) La
cantidad de muestra que se
debe inyectar.

Nota:

Solo en el caso de métodos

de LC, el volumen de inyeccion
se toma del método de LC.

El usuario puede anular ese
volumen de inyeccion en el
espacio de trabajo Batch o en
el archivo de lote importado.
Cuando se envia el lote, el
volumen de inyeccion se valida
en funcion del rango que admite
el dispositivo de LC.

Para restaurar el volumen

de inyeccion especificado en

el método de LC, borre el
contenido de este campo y
vuelva a seleccionar el método
de LC en el campo LC Method.

Valor numérico.
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la Definicion Requisitos del valor de campo
columna
Sample Type (Tipo de muestra) El tipo de Asegurese de que el tipo de

muestra.

muestra concuerda con uno

de los tipos de muestras
predefinidos. Cualquier tipo que
no concuerde se reemplazara
automaticamente por el tipo
Unknown.

Dilution Factor

(Factor de dilucion) El factor
de dilucién para muestras
individuales.

Para métodos desarrollados
por SCIEX, el valor debe ser
1,000000.

Debe ser un valor superior a
cero con seis decimales. El valor
predeterminado es 1,000000. No
deje el campo en blanco.

Data File

(Archivo de datos) EI nombre del
archivo en el que se guardan

los datos adquiridos. Incluya

la ruta completa de acceso a

la subcarpeta en la que se
guardara el archivo.

Ha de tener menos de 252
caracteres. El numero total de
caracteres incluye el numero
de caracteres de la ruta de
acceso de la subcarpeta de
datos. El archivo de datos no
puede contener ninguno de los

siguientes caracteres: \/:;*?"
<> | =

Sugerencia: Haga clic en la
flecha para seleccionar una
subcarpeta de la lista o escriba
el nombre de una subcarpeta
nueva. Asegurese de incluir
una barra invertida (\) entre

la subcarpeta y el nombre del
archivo. Si la subcarpeta no
existe, se creara cuando se
ejecute el lote.

Nota: (Sistemas Echo® MS) No
utilice el mismo nombre de
archivo de datos en varios lotes.
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la
columna

Definicion

Requisitos del valor de campo

Processing Method

(Método de procesamiento)
Nombre del método. Si se

va a utilizar un Results File
existente, deje este campo en
blanco. Cuando se selecciona
un Results File existente, el
valor *Embedded Method* se
muestra automaticamente en
este campo.

Nota: El método de
procesamiento debe ser
compatible con el método de MS
especificado para la muestra.

Seleccione un método de
procesamiento de la lista de
meétodos de procesamiento del
proyecto.

Results File

(Archivo de resultados) El
nombre del archivo en el

que se graban los resultados
procesados. Si se especifica

un Results File valido, los
datos de la muestra se
procesaran automaticamente
después de que haya finalizado
la adquisicién. Si el nombre del
archivo no es valido, el proceso
de envio del lote no se puede
completar.

Nota: Si se selecciona un
Results File existente, el
método integrado del archivo

de resultados seleccionado se
utiliza para el procesamiento,

y el texto de la celda

Processing Method se sustituye
por *Embedded Method*.

El archivo de datos no

puede contener ninguno de los
siguientes caracteres: \/;:*?"
<>|=

La ruta del archivo, incluidos

el nombre del archivo y las
subcarpetas, debe ser inferior a
252 caracteres.

Sugerencia: Haga clic en la
flecha para seleccionar un
archivo de resultados existente
de la lista. Escriba el nombre del
archivo para crearlo. El archivo
se creara cuando se procese

la primera muestra del lote
enviado.

Nota: (Sistemas Echo® MS) No
utilice el mismo nombre de
archivo de resultados en varios
lotes.
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la Definicion Requisitos del valor de campo
columna
Marker Well (Pocillo marcador) El pocillo que | Seleccione True para el pocillo
se utiliza para alinear el archivo | marcador. Los demas pocillos se
de temporizacion con el primer | establecen automaticamente en
pocillo. EI Marker Well debe False cuando se envia el lote.
contener como minimo uno de
los componentes definidos en el
método de MS especificado en la
columna MS Method.
Aparece cuando el sistema
Echo® MS estéa activo en la
pagina Devices.
Comment (Comentario) Texto Ha de ser menor de 50

caracteres. El campo Comment
no puede contener ninguno de

los siguientes caracteres: \/ : ;
* ? " < > | -

Custom columns

(Columnas personalizadas)
(Opcional) Columnas definidas
por el usuario, en formato de
texto, numero entero o real.

Los requisitos dependen del
formato.

Component Concentrations (Concentraciones de componentes) ()
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Tabla 5-1: Columnas del espacio de trabajo Batch (continuacién)

Nombre de la
columna

Definicion

Requisitos del valor de campo

Component

(Nombre de componente) El
nombre de un componente
definido en el método de MS, el
método de procesamiento o la
tabla de resultados.

El lote puede contener hasta
4000 filas de componentes.

Los nombres de los
componentes se obtienen del
método de MS, para los
analisis de MRM, el método

de procesamiento o la tabla de
resultados. El nombre se valida
durante la creacion del método.

También se pueden anadir
componentes a la tabla
manualmente. Consulte la
seccion Adicion de una
concentracién de componentes.

Nota: Si el archivo de
importacién contiene una
columna de datos que no
coincida con ninguna de las
columnas en la cuadricula del
lote, la columna se considera
una columna de nombre de
Compuesto o Componente.
Se afiade una columna de
concentracién y se rellena con
los valores de esta columna de
datos.

Component
concentration

Concentracion del analito o
patrén interno para los tipos de
muestra estandar y de control de
calidad. La tabla contiene una
columna para cada muestra. El
nombre de la muestra se utiliza
como nombre de la columna.

Un valor numérico mayor o igual
que cero.

Administracion del lote

Nota: Seleccione el nombre de proyecto correcto en el panel de estado.

En el espacio de trabajo Batch, utilice las siguientes funciones para gestionar el lote.
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Tabla 5-2: Funciones del espacio de trabajo Batch

Para hacer esto Haga esto

Mostrar u ocultar columnas | Haga clic en View. Consulte la seccién Mostrar u ocultar
columnas.

Cortar filas Haga clic en Manage Samples > Cut.

Copiar filas Haga clic en Manage Samples > Copy.

Pegar filas Haga clic en Manage Samples > Paste.

Insertar una fila Haga clic en Manage Samples > Insert sample.

Eliminar filas Haga clic en Manage Samples > Delete sample.

Seleccionar columnas Haga clic en View. Consulte la seccion Mostrar u ocultar
columnas.

Afnadir subcarpetas a un Haga clic en Manage Samples > Add data sub-folders.

proyecto Consulte el documento Sistema de ayuda.

Imprimir el lote Haga clic en Print.

Guardar el lote en el Haga clic en Save > Save o en Save > Save As.

proyecto actual

Exportar el lote como archivo [ Haga clic en Save > Export.

txt o csv

Mostrar u ocultar columnas

1. Abra el espacio de trabajo Batch.
2. Hagaclic en View.

3. Active o desactive las casillas de la columna, segun sea necesario, en el cuadro de
didlogo View. Para obtener descripciones de las columnas, consulte la tabla: Tabla 5-1.
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Figura 5-10: Cuadro de dialogo View

View

Configure the samples for display and printing
Maximum number of sample rows to use 10,000

Select the columns to use

+w'| Indude the concentrations in the printed version

Predefined Columns
W' Sample Mame Sample D
o M5 Meathod o LC Methed
+' FRack Position w' Plate Type
+f | Vial Position o Injection Valume (ul)
Dilution Factor +/ DataFile
+w" Results File Commernt
Custom Columns
Configure the component concentrations for printing

LU L L

Barcode 1D
Rack Type
Plate Posstion
Sample Type

Processing Method

apply

4. Haga clic en OK.

Anadir una columna personalizada

Utilice este procedimiento para afadir columnas al lote para almacenar informacién adicional
sobre la muestra, como el peso seco, para que se pueda utilizar en el procesamiento (por
ejemplo, en formulas y columnas calculadas).

1.
2.

Abra el espacio de trabajo Batch.

Haga clic con el boton derecho del raton en la cuadricula de lotes y, a continuacion,

haga clic en Add Custom Column.
Se abre el cuadro de dialogo Add Custom Column.

En el campo Column name, escriba un nombre para la columna.
El nombre debe ser unico. No puede coincidir con el nombre de ninguna columna

predefinida.

En el campo Column type, seleccione uno de estos tipos:
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* Integer: La columna contiene numeros enteros. Los valores decimales se
redondearan al numero entero mas cercano.

¢ Real: La columna contiene numeros reales, con hasta seis decimales.
« Text: La columna contiene texto de hasta 128 caracteres.

5. Haga clic en Add.
La nueva columna se afiade a la derecha del espacio de trabajo Batch.

Cambiar el nombre de una columna personalizada

Nota: El valor de Column type no se puede modificar.

1. Abra el espacio de trabajo Batch.

2. Haga clic con el boton derecho del raton en la columna que desee cambiary, a
continuacién, haga clic en Edit Custom Column.
Se abre el cuadro de dialogo Edit Custom Column.

3. En el campo Name, escriba el nombre nuevo para la columna.

El nombre debe ser unico. No puede coincidir con el nombre de ninguna columna
predefinida.

4. Haga clic en Apply.

Eliminar columnas personalizadas

1. Abra el espacio de trabajo Batch.

2. Haga clic con el botén derecho del raton en la cuadricula de lotes vy, a continuacion,
haga clic en Delete Custom Column.
Se abre el cuadro de didlogo Delete Custom Column.

3. Seleccione la casilla de verificacion situada junto a los nombres de las columnas que
desee eliminar.

4. Haga clic en Delete.
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Importacién de un lote de un archivo

Procedimientos de condiciones previas

Creacion de un archivo de lote. Para obtener una descripcion de los campos que se van
a incluir en el archivo, consulte la Tabla 5-1.

Nota: En el archivo de Microsoft Excel que se va a importar, las columnas predefinidas
deben ser las primeras, seguidas de las columnas personalizadas. Los encabezados de
las columnas predefinidas deben coincidir con los nombres de columna de SCIEX OS.
Si los encabezados de las columnas predefinidas no son correctos, la informacion no se
importara. Solo se puede utilizar la coma como separador de decimales en los archivos
csv o xsl importados.

Nota: Cierre el archivo de lote antes de importarlo. No se puede importar el archivo de
lote si esta abierto en Microsoft Excel.

(Opcional para la importacion desde Watson LIMS) Para rellenar automaticamente el
campo LC Method, asegurese de que el nombre del método de LC coincida con el
nombre del método de MS.

Nota: Watson LIMS no dispone de un campo de método de LC. Si el nombre del
método de LC no coincide con el nombre del método de MS, la columna del método de
LC se debe rellenar manualmente.

Revise los contenidos del lote antes de enviar las muestras.

Sugerencia: Haga clic en Manage Samples para acceder a las funciones para cortar,
copiar, pegar, agregar filas y eliminar filas.

1.

Abra el espacio de trabajo Batch.

2. (Opcional) Haga clic en View para seleccionar las columnas que apareceran en el
espacio de trabajo Batch.

3. Haga clic en Open > Import from file.

Se abre el cuadro de dialogo Batch Import.

4. Haga clic en Browse.

5. Vaya al archivo que necesite.

6. Haga clic en Open.

7. (Opcional) Active o desactive la casilla Append to current batch, segun sea necesario.
Nota: Se sobrescribira cualquier dato existente en la cuadricula si el usuario no
selecciona la opcién Append to current batch.

8. Haga clic en Import.
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9. (Opcional) Para usar la disposicion fisica de la placa como referencia y seleccionar o
confirmar la ubicaciéon de una muestra, haga clic en Plate Layout.

La disposicion fisica de la placa proporciona automaticamente las posiciones del pocillo
y del vial para las muestras sin asignar.

10. Asegurese de que se alcance la temperatura del horno de columna antes de enviar el
lote.

11. Guarde el lote:

a. Hagaclic en Save As.
Se abrira el cuadro de didlogo Save As Batch.

b. Escriba un nombre de archivo en File Name y haga clic en Save.

12. Envie el lote. Consulte la seccion Envio de un lote.

Importacion de un lote desde un LIMS

Procedimientos de condiciones previas

» Configurar el LIMS en el espacio de trabajo Configuration. Consulte el documento
Sistema de ayuda.

Nota: Para importar un lote de Watson LIMS, consulte la seccidén Importacién de un lote de
un archivo.

1. Abra el espacio de trabajo Batch.

2. (Opcional) Haga clic en View para seleccionar las columnas que apareceran en el
espacio de trabajo Batch.

3. Haga clic en Open > Import from LIMS.
Se abre el cuadro de didlogo Import a Batch File.

4. Escriba la ubicacién o el nombre del archivo.
Escriba el identificador de lote en el campo Batch Identifier.

6. (Opcional) Active o desactive la casilla Append to current batch, segun sea necesario.

Nota: Se sobrescribira cualquier dato existente en la cuadricula si el usuario no
selecciona la opcién Append to current batch.

7. Haga clic en Import.

8. (Opcional) Para usar la disposicion fisica de la placa como referencia y seleccionar o
confirmar la ubicacion de una muestra, haga clic en Plate Layout.
La disposicion fisica de la placa proporciona automaticamente las posiciones del pocillo
y del vial para las muestras sin asignar.

9. Asegurese de que se alcance la temperatura del horno de columna antes de enviar el
lote.

10. Guarde el lote:
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a. Hagaclic en Save As.
Se abrira el cuadro de didlogo Save As Batch.

b. Escriba un nombre de archivo en File Name y haga clic en Save.

11. Envie el lote. Consulte la seccion Envio de un lote.

Creacion de un lote manualmente

Revise los contenidos del lote antes de enviar las muestras.

Nota: Si el espectrometro de masas utiliza el cierre de contacto para comunicarse con un
dispositivo externo, siga las directrices siguientes:

» Compruebe que la secuencia de muestra definida en el lote coincida con la del dispositivo
externo.

» Compruebe que la duracion del método es inferior o igual al intervalo entre inyecciones,
tal y como se define en el dispositivo externo.

Sugerencia: Haga clic en Manage Samples para acceder a las funciones para cortar,
copiar, pegar, agregar filas y eliminar filas.

1. Abra el espacio de trabajo Batch.

2. (Opcional) Haga clic en View para seleccionar las columnas que apareceran en el
espacio de trabajo Batch.

Sugerencia: Para utilizar un lote existente, haga clic en Open > Open.

Haga clic en New.

4. (Opcional) Para usar la disposicion fisica de la placa como referencia y seleccionar o
confirmar la ubicacion de una muestra, haga clic en Plate Layout.
La disposicion fisica de la placa proporciona automaticamente las posiciones del pocillo
y del vial para las muestras sin asignar.

5. Escriba la informacion del lote en la cuadricula.
Para obtener una descripcidn de las columnas de la cuadricula, consulte la Tabla 5-1.
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Sugerencia: El espacio de trabajo Batch proporciona las siguientes funciones para
facilitar la creacion de lotes:

» El contenido de algunas celdas (por ejemplo, la celda Sample Type) puede
seleccionarse de una lista en la celda. Haga clic a la derecha de la celda para
mostrar la lista.

* La segunda y posteriores filas afiadidas a un lote automaticamente se completan con
los valores de la fila anterior.

» El usuario puede copiar una celda seleccionandola, haciendo clic en la esquina
inferior derecha de la celda y arrastrando hasta la ultima fila en la que se va a copiar
el contenido de la celda.

» El usuario puede copiar un grupo de celdas de la misma fila seleccionandolas,
haciendo clic en la esquina inferior derecha de la celda mas a la derecha y
arrastrando hasta la ultima fila en la que se va a copiar el contenido de la celda.

» El usuario puede copiar una serie de valores escribiendo valores secuenciales en dos
filas, seleccionando ambas celdas, haciendo clic en la esquina inferior de la celda
inferior y arrastrando hasta la ultima fila de la serie.

» El usuario puede utilizar los comandos Copiar (Ctrl+C) y Pegar (Ctrl+V) para copiar
el contenido de una celda o grupo de celdas y pegarlo en una nueva ubicacion.

Nota: Las columnas LC no estan disponibles hasta que se selecciona el método de LC.

Sugerencia: Para configurar el lote para que procese la muestra automaticamente tras
adquirirla, utilice uno de los siguientes métodos:

* Para utilizar un método de procesamiento integrado, seleccione un Results File
existente. Se procesara la muestra con el método integrado del archivo de resultados
correspondiente.

» Para utilizar un nuevo método de procesamiento, borre el campo Results File.
Cuando se borra el campo Results File, el campo Processing Method pasa a
estar disponible. Seleccione un Processing Method y escriba un nuevo nombre
de Results File. Se procesara la muestra con el método de procesamiento
seleccionado.

Al procesar en el flujo de trabajo de cribado no dirigido, no se puede seleccionar

una muestra de comparacién para el procesamiento automatico. Para métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo AutoPeak, el software siempre crea el modelo
de integracion con las muestras utilizadas para crear el método.

6. (Opcional) Defina concentraciones de componentes. Consulte la seccion Adicién de una
concentracién de componentes

7. (Opcional) Para aplicar reglas de decisién al lote, siga estos pasos:

a. Seleccione la casilla Decision Rules.
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b. Haga clic en Decision Rules y luego seleccione Apply para cada regla de decisién
que tenga que aplicarse al lote. Para anadir reglas de decisién, consulte la seccion
Adicion de una regla de decision.

c. Hagaclic en Save.

Nota: Si se selecciona la opcién Decision Rules y hay como minimo una regla de
decision activa para un lote, se muestra Decision Rules: Active junto al nombre del
lote en el espacio de trabajo Queue. Si el proyecto activo se encuentra en laredy la red
no esta disponible, se muestra el texto Decision Rules: Disabled.

8. Guarde el lote:

a. Haga clic en Save As.
Se abrira el cuadro de didlogo Save As Batch.

b. Escriba un nombre de archivo en File Name y haga clic en Save.

9. Asegurese de que se alcance la temperatura del horno de columna antes de enviar el
lote.

10. Asegurese de que el sistema se ha equilibrado con el método de MS y de LC utilizado
en el lote.

11. Envie el lote. Consulte la seccion Envio de un lote.

Utilizacién de la funcion Plate Layout para crear un lote (LC
System)

La funcién de disposicion fisica de las placas proporciona una representacion grafica de la
gradilla y de las estructuras de las placas y las gradillas que pueden usarse para propagar la
cuadricula en el espacio de trabajo Batch.

1. Abra el espacio de trabajo Batch.
2. Seleccione una de las opciones disponibles para MS Method.

3. Seleccione una de las opciones disponibles para LC Method.
El sistema de LC debe estar activo.

4. Escriba el nombre del Data File en el que se guardaran los datos adquiridos.

5. Seleccione el Processing Method que se utilizara para procesar los datos una vez que
se hayan adquirido.

Escriba el nombre del Results File en el que se guardaran los datos procesados.

7. Haga clic en Plate Layout.
La ventana Plate Layout se abre y, por defecto, muestra una representacion grafica de
la placa.

8. Establecer las propiedades para la placa.
La ventana se actualiza para mostrar una representacién grafica del tipo de placa
seleccionado.

9. En la representacion grafica, haga clic en la posicion de una muestra.
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10.

11.

12.

13.

La posicidn de la muestra seleccionada se resalta en la representacion grafica. El
espacio de trabajo Batch se actualiza, empezando por la primera fila cuya posicion de
muestra no esta totalmente definida, es decir, una fila que no incluye los valores de
Rack Type, Plate Type, si se utilizan pocillos, y Vial Position. La cuadricula muestra
las posiciones de las correspondientes muestras.

Siga haciendo clic en las posiciones de la muestra segun sea necesario en la
representacion grafica para propagar la cuadricula en el espacio de trabajo Batch.

Si las posiciones de la muestra se escriben directamente en la cuadricula del espacio de
trabajo Batch, la representacién grafica se actualiza consecuentemente.

Sugerencia: Para eliminar todos los datos asociados a un tipo de gradilla especifico,
haga clic en Clear All. Si el tipo de gradilla seleccionado identifica una placa, el menu
debajo de Clear All incluye los campos Clear Front y Clear Back.

Para especificar una posicion de muestra seleccionada replicada, haga clic en la
posiciéon de la muestra en la representacién grafica.

La representacion grafica muestra la posicién de muestra replicada con un contorno
coloreado y la cuadricula en el espacio de trabajo Batch muestra los datos
correspondientes.

Figura 5-11: Diseiio de la placa—Posicion de muestra replicada (Posicion 1)

5 Fa 35 50 65 o) 15
' g1l 3 91 & 19 54
3 I8y 33 ( 48 )| 63 )| 78 || 93
2 17 32 5 ¥ 77 9,

16 ) |31 46 ) 61 )| M6 )| 91

Nota: Las posiciones no seleccionadas se muestran en gris y las posiciones que se
hayan seleccionado una vez que se muestran en azul con un borde gris.

Para ver el indice de muestras en la representacion grafica, pase el cursor por encima
de la posicién de la muestra resaltada.
Aparece informacién sobre herramientas con el indice de la muestra.

Cuando todas las posiciones estén asignadas y revisadas, haga clic en Close en la
ventana Plate Layout y seleccione Save el espacio de trabajo Batch.
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Utilizacién de la funcion Plate Layout para crear un lote
(Sistema Echo® MS)

La funcién de disposicion fisica de las placas proporciona una representacion grafica de las
placas de pocillos de muestra que pueden usarse para propagar la cuadricula en el espacio
de trabajo Batch.

1. Abra el espacio de trabajo Batch.
2. Complete la primera fila de la cuadricula de lotes:
a. Seleccione una de las opciones disponibles para MS Method.
b. Seleccione una de las opciones disponibles para AE Method.
c. Escriba el nombre del Data File en el que se guardaran los datos adquiridos.

d. Seleccione el Processing Method que se utilizara para procesar los datos una vez
que se hayan adquirido.

e. Escriba el nombre del Results File en el que se guardaran los datos procesados.

3. Haga clic en Plate Layout.
Se abre la ventana Plate Layout y, de forma predeterminada, se muestra una
representacion grafica de la placa de pocillos. Posteriormente, la ventana muestra el
tipo de placa que se uso la ultima vez o el tipo de placa especificado para una muestra
resaltada.

4. Seleccione el valor de Plate Type.
La ventana se actualiza para mostrar una representacion grafica del tipo de placa
seleccionado.

5. Para el campo Sequence, haga clic en el icono que representa el orden en que las
muestras se organizan en la placa. Entre las opciones se incluyen:

» Z-Seq (Z-Sequence): las muestras se organizan de izquierda a derecha en la primera
fila, después de izquierda a derecha en la segunda fila, y asi sucesivamente.

* N-Seq (N-Sequence): las muestras se organizan de arriba abajo en la primera
columna, después de arriba abajo en la segunda columna, y asi sucesivamente.

* R-Ser-Seq (Row-Serpentine-Sequence): las muestras se organizan de izquierda a
derecha en la primera fila, de derecha a izquierda en la segunda fila y, seguidamente,
de izquierda a derecha en la tercera fila, y asi sucesivamente.

+ C-Ser-Seq (Column-Serpentine-Sequence): las muestras se organizan de arriba
abajo en la primera columna, de abajo arriba en la segunda columna y,
seguidamente, de arriba abajo en la tercera columna, y asi sucesivamente.

6. En larepresentacion grafica, haga clic en las posiciones de la muestra a anadir al lote,
seleccione la secuencia y, a continuacion, haga clic en Add Selected.

Sugerencia: Para afadir todas las muestras, haga clic en Select All. Para borrar todas
las selecciones, haga clic en Remove All.
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Sugerencia: Arrastre el puntero sobre multiples pocillos para seleccionarlos.

Las muestras seleccionadas se afiaden a la cuadricula en el espacio de trabajo Batch.
7. Haga clic en Close.
8. Complete los campos restantes en la cuadricula de lotes.
9. (Opcional) Guarde el lote.

10. Envie el lote. Consulte la seccion Envio de un lote.

Administracion de concentraciones de componentes
Adicién de una concentracion de componentes
El lote contiene concentraciones de componentes definidas en el método de MS, el

meétodo de procesamiento o la tabla de resultados. Utilice este procedimiento para afiadir
concentraciones de componentes adicionales.

Nota: Las concentraciones de componentes afiadidas con este procedimiento se pueden
editar para las muestras del tipo QualityControl (ControlCalidad) y Standard (Patrén). Las
concentraciones de componentes también se afiaden a un lote cuando un método de
procesamiento que contiene componentes se define para una muestra. Las concentraciones
de componentes anadidas mediante el método de procesamiento solo son editables para
muestras con métodos de procesamiento que contengan el componente.

1. En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Component Concentrations ().
2. Haga clic en Manage Components > Add Component.

3. Escriba el nombre del Component.
4

Haga clic en OK.
La nueva concentracién de componentes se afiade al lote actual.

Eliminacién de una concentracién de componentes

Utilice este procedimiento para eliminar una concentracion de componentes del lote.

1. En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Component Concentrations ().

2. Haga clic en Manage Components > Remove Component.

Se muestra una lista de componentes. Contiene todos los componentes afiadidos
con el comando Add Component Concentration o si se ha afadido un método de
procesamiento o un método de MRM al lote.

Seleccione el componente de la lista.

Haga clic en OK.
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Administracion de reglas de decisién
Adicién de una regla de decisién

Utilice este procedimiento para anadir una regla de decision.

1.

En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules.
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rules.

Haga clic en Add Rule.
Se abre el cuadro de didlogo Decision Rule Configuration.

Escriba un nombre para la regla de decision.

Defina las propiedades de la regla de decision, incluida la regla de marcado, cuando se
evaluara la regla de decision y la respuesta. Consulte el documento Sistema de ayuda.

Haga clic en Save para guardar la regla de decision.

Haga clic en Save para cerrar el cuadro de dialogo.

Nota: Si el usuario no hace clic en Save en el cuadro de didlogo Decision Rules, la
nueva regla de decision no se guardara.

Modificaciéon de una regla de decision

1.

En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules.
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rules.

Haga clic en el nombre indicado en Decision Rule Name correspondiente a la regla de
decisién que desee cambiar.
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rule Configuration.

Cambie el nombre indicado en Decision rule name y la configuracion de la regla de
decisidn, incluida la regla de marcado, cuando se evaluara la regla de decision y la
respuesta. Consulte el documento Sistema de ayuda.

Haga clic en Save para guardar la regla de decision.

Haga clic en Save para cerrar el cuadro de dialogo.

Nota: Si el usuario no hace clic en Save en el cuadro de didlogo Decision Rules, la
nueva regla de decision no se guardara.

Eliminacién de una regla de decisién

Utilice este procedimiento para eliminar una regla de decision.

1.

En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules..
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rules.

2. Haga clic en el enlace Flagging Rule Used.

Haga clic en Delete Rule para eliminar la regla de decision.

Haga clic en Save.
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Creacion de una regla duplicada
Utilice este procedimiento para crear una regla duplicada.

1. En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules.
Se abre el cuadro de didlogo Decision Rules.

2. Haga clic en la regla de decision que desee duplicar.
3. Haga clic en Duplicate Rule.

4. Haga clic en Save.

Importacion de reglas de decision
Utilice este procedimiento para importar reglas de decision.

1. En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules.
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rules.

2. Haga clic en Import List.
3. Busque el archivo de texto que se tenga que importar, seleccidnelo y haga clic en Open.

4. Haga clic en Save.

Exportacidon de reglas de decisidon

1.  En el espacio de trabajo Batch, haga clic en Decision Rules.
Se abre el cuadro de dialogo Decision Rules.

2. Haga clic en Export List.

3. Acceda a la carpeta donde se vaya a guardar el archivo de texto, escriba un nombre de
archivo y haga clic en Save.

4. Haga clic en Cancel.

Equilibrado del sistema

Equilibre el sistema al comienzo del dia, antes de ejecutar un método nuevo o antes de
enviar un lote. El equilibrado calienta y prepara el espectrometro de masas y el sistema de
LC o de Echo® MS para la muestra o el lote siguiente.

1. Haga clic en Equilibrate en el panel de estado.
Se abre el cuadro de didlogo Equilibrate.

2. Seleccione un método de MS de la lista MS Method.

3. Realice una de las siguientes acciones:

* Seleccione un método de LC de la lista LC Method.
e Seleccione un método de AE de la lista AE Method.

4. Escriba el tiempo de equilibrado en el campo Time (min), en minutos.
(Sistemas Echo® MS) Se recomienda un tiempo de equilibrado minimo de 10 minutos.
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5. Haga clic en OK.
Cuando finaliza el equilibrado, el estado del sistema en el panel de estado es Ready.

Sugerencia: Abra el espacio de trabajo Queue para supervisar el progreso del
equilibrado. El espacio de trabajo Queue indica cuanto tiempo se necesita para que

el equilibrado se complete. Para detener el equilibrado antes de que finalice, haga clic
en Stop en el espacio de trabajo Queue.

Envio de un lote

Procedimientos de condiciones previas

» Equilibrado del sistema.

* Abra un lote en el espacio de trabajo Batch.

1. Haga clic en Submit.
Se abre el cuadro de didlogo Submit Samples.

2. Haga clic en OK para continuar.

Si se muestran errores en la parte superior de la pantalla, resuélvalos y, a continuacion,
vuelva a hacer clic en Submit. El lote no se afiade a la cola hasta que se hayan
solventado todos los errores.

Sugerencia: Si no se inicia la cola, vaya al espacio de trabajo Queue y haga clic en
Start en la barra de mendus.

Envio de una unica muestra a la cola en el espacio de
trabajo Batch

Procedimientos de condiciones previas

» Equilibrado del sistema.

* Abra un lote en el espacio de trabajo Batch.

1. Seleccione el numero de indice de fila de la muestra.

2. Haga clic en Submit.
Se abre el cuadro de didlogo Submit Samples.

3. Haga clic en OK para continuar.

Si se muestran errores en la parte superior de la pantalla, resuélvalos y, a continuacion,
vuelva a hacer clic en Submit. El lote no se anade a la cola hasta que se hayan
solventado todos los errores.

Sugerencia: Si no se inicia la cola, vaya al espacio de trabajo Queue y haga clic en
Start en la barra de menus.
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Envio de varias muestras a la cola en el espacio de trabajo
Batch

Procedimientos de condiciones previas

» Equilibrado del sistema.

» Abra un lote en el espacio de trabajo Batch.

1. Realice una de las siguientes acciones:

* Pulse Ctrl mientras hace clic en el nUmero de indice de fila de muestra de cada
muestra.

» Arrastre hacia arriba o hacia abajo la lista de numeros de indice.

Nota: Las muestras se envian en el orden en el que se seleccionan y no en el orden
en el que se muestran en el lote.

2. Haga clic en Submit.
Se abre el cuadro de didlogo Submit Samples.

3. Haga clic en OK para continuar.

Si se muestran errores en la parte superior de la pantalla, resuélvalos y, a continuacion,
vuelva a hacer clic en Submit. El lote no se anade a la cola hasta que se hayan
solventado todos los errores.

Sugerencia: Si no se inicia la cola, vaya al espacio de trabajo Queue y haga clic en
Start en la barra de mendus.

Espacio de trabajo Queue

El espacio de trabajo Queue muestra:

+ Estado de la cola

+ Estado del lote

» Adquisicion de la muestra y estado de procesamiento

En este espacio de trabajo, el usuario puede gestionar lotes y muestras en la cola.

De manera predeterminada, las muestras no se muestran la cola. La informacion de la
muestra se contrae debajo del nombre del lote. Se muestra el estado del lote, el nombre del
lote, el numero de muestras en el lote y el tiempo restante para la adquisicién del lote actual.

Nota: Cuando se utiliza el sistema Echo® MS, el espacio de trabajo Queue solo muestra
informacion del lote. La informaciéon de muestras no esta disponible.

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcion asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.
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Nota: Los datos se guardan simultaneamente en un archivo SCIEX OS wiff2 y en un archivo
wiff que es compatible con el software Analyst.

Nota: No cambie manualmente la posicion de la valvula desviadora integrada durante la
adquisicion de la muestra.

Figura 5-12: Espacio de trabajo Queue
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Tabla 5-3: Columnas del espacio de trabajo Queue

Etiqueta Descripcion

Batch Name El nombre del lote que se envi6 a la cola, el numero de muestras del
lote y el estado de procesamiento de la regla de decision.

La cola contiene una fila para cada lote. De forma predeterminada,
el lote esta contraido, pero se puede ampliar para mostrar todas las
muestras del lote. Para cada muestra, se muestra informacion en las
siguientes columnas.

Nota: Para los lotes con procesamiento de reglas de decision,

el software retrasa la adquisicién de la siguiente muestra para
permitir la finalizacion del procesamiento de la muestra actual. Si
el procesamiento no finaliza dentro del tiempo permitido, las reglas
de decision se desactivan. El tiempo de demora es de 1,5 veces el
tiempo de adquisicion.

Acquisition Status | (Estado de adquisicion) El estado de la adquisicion de datos. Para
obtener informacion sobre los iconos de estado, consulte la seccidn
Iconos de cola.

Est. Start Time (Hora de inicio estimada) La hora en que empezd la adquisicion de
la muestra.

Acquisition Time (Tiempo de adquisicion) Cuanto tiempo llevo adquirir la muestra.

Sample Name (Nombre de la muestra) El nombre de la muestra, segun lo
especificado en el lote.

Sample ID (ID de la muestra) El identificador de la muestra, segun lo
especificado en el lote.

Barcode (Cédigo de barras) El numero de cédigo de barras del vial de la
muestra, segun lo especificado en el lote.
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Tabla 5-3: Columnas del espacio de trabajo Queue (continuacién)

Etiqueta

Descripciéon

Rack Code

(Cdédigo de gradilla) El identificador de la gradilla de LC, segun lo
especificado en el lote.

Rack Position

(Posicion de gradilla) La localizacion instalada de la gradilla de LC,
segun lo especificado en el lote.

Plate Code

(Cdbdigo de placa) El identificador de la placa de LC, segun lo
especificado en el lote.

Plate Position

(Posicién de placa) La ubicacion instalada de la placa de LC, segun
lo especificado en el lote.

Vial Position

(Posicién de vial) La ubicacion de la muestra en la placa o gradilla
de LC.

MS Method

(Método de MS) El método de MS, segun lo especificado en el lote.

LC Method

(Método de LC) El método de LC, segun lo especificado en el lote.

Injection Volume

(Volumen de inyeccion) La cantidad de muestra inyectada.

Data File

(Archivo de datos) El nombre del archivo de datos al que se
adquiriran los datos.

Scanned Barcode

(Cédigo de barras explorado) El identificado del vial.

User

(Usuario) El nombre del usuario que envio el lote.

Project

(Proyecto) El proyecto en el que se guardara el archivo de datos.

Data File Status

(Estado de archivo de datos) El estado del archivo de datos.

Auto Processing
Status

(Estado de procesamiento automatico) El estado del procesamiento
de datos. Para obtener informacion sobre los iconos de estado,
consulte la seccién Iconos de cola.

Processing Method

(Método de procesamiento) EI método de procesamiento que se
utilizara para procesar los datos adquiridos. Si se esta utilizando
un archivo de resultados existente, esta columna contiene el texto
*Embedded Method*.

Results File

(Archivo de resultados) El archivo en el que se escribiran los datos
procesados.

Decision Rule
Status

(Estado de la regla de decision) El estado de marcado de una
muestra y la accion realizada por la regla de decision.

Decision Rule
Summary

(Resumen de la regla de decision) El nombre de la regla de decision
que se activa.
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Gestion de la cola

La adquisicion comienza después de enviar las muestras desde el espacio de trabajo Batch.
Asegurese de que el sistema esta equilibrado antes de enviar un lote. Consulte la seccion
Equilibrado del sistema.

Nota: Si la adquisicion de muestras se interrumpe de forma inesperada, ejecute la muestra
de nuevo. Si la interrupcion inesperada se debe a un fallo de alimentacion, entonces deja de
mantenerse la temperatura de la bandeja del procesador de muestras automatico y puede
ponerse en peligro la integridad de la muestra.

Utilice las funciones de la siguiente tabla para gestionar muestras y lotes en la cola.

Tabla 5-4: Funciones del espacio de trabajo Queue

Para hacer esto Haga esto

Mostrar u ocultar columnas. |Haga clic en Manage > Display Columns. Consulte la
seccion Mostrar u ocultar columnas.

Visualizar todas las muestras

del lote. Haga clic en

Contraer todas las muestras [Haga clic en 4.
del lote.

Iniciar la adquisicion. Haga clic en Start. Equilibrar el sistema antes de ejecutar
cualquier muestra.

Visualizar el estado de las Haga doble clic en el encabezado del lote.
muestras enviadas.

Volver a adquirir las 1. Haga clic en las muestras.

muestras seleccionadas. . .
2. Haga clic en Manage > Reacquire samples.

Eliminar las muestras 1. Haga clic en las muestras.

seleccionadas. :
2. Haga clic en Manage > Delete samples.

Eliminar todas las muestras |1. Haga clic en la muestra.
por debajo de la muestra

: 2. Haga clic en Manage > Delete samples below row
seleccionada.

selection.

Borrar la cola de todos los Haga clic en Manage > Clear queue.
lotes o muestras adquiridos.

Quitar el foco de una fila Haga clic en Manage > Clear all selections.
seleccionada.
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Tabla 5-4: Funciones del espacio de trabajo Queue (continuacién)

Para hacer esto

Haga esto

Subir el lote o la muestra
seleccionada a la parte
superior de la cola.

1. Haga clic en el encabezado del lote.

2. Haga clic en Manage > Move row to top.

Nota: Solo se pueden mover lotes individuales o muestras
no adquiridas.

Subir la muestra
seleccionada en la cola.

1. Haga clic en la muestra.

2. Haga clic en Manage > Move row up.

Nota: Solo se pueden mover muestras individuales no
adquiridas.

Bajar la muestra
seleccionada en la cola.

1. Haga clic en la muestra.

2. Haga clic en Manage > Move row down.

Nota: Solo se pueden mover muestras individuales no
adquiridas.

Contraer todas las muestras
y lotes.

Haga clic en Manage > Collapse all rows.

Mostrar todas las muestras y
lotes.

Haga clic en Manage > Expand all rows.

Visualizar los datos de una
muestra que estan proceso
de adquisicion.

Realice una de las siguientes acciones:
» Haga doble clic en la muestra que esté en proceso de
adquisicion.

Nota: Haga doble clic en una de las columnas de la
izquierda de la columna Processing Status.

* Haga clic en Open data exploration to view real time

data () del panel Data Acquisition.

Visualizar los datos de una
muestra adquirida.

Haga doble clic en la marca de verificacion verde ( & )en
la columna Acquisition Status.

Visualizar el archivo de
resultados que se ha creado.

Haga doble clic en la marca de verificacion verde ( @ )en
la columna Processing Status.
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Tabla 5-4: Funciones del espacio de trabajo Queue (continuacién)

Para hacer esto

Haga esto

Ver que los viales con
cbdigos de barras se estan
analizando.

Haga clic en Manage > Display Columns.

2. Seleccione la casilla Barcode o Scanned Barcode
(o ambas) en el cuadro de dialogo Select Columns.
Consulte la seccion Mostrar u ocultar columnas.

3. Haga clic en OK.

Detener la cola.

1. Haga clic en Stop.

2. Seleccione Stop now o Stop after the current tasks
are completed.

3. Haga clic en OK.

Detener el procesamiento de
todas las muestras de la cola
restantes.

1. Haga clic en Cancel remaining processing.

2. Haga clic en Yes.

Imprimir la cola.

Haga clic en Print en el menu de espacio de trabajo.

Mostrar u ocultar columnas

1. En el espacio de trabajo Queue, haga clic en Manage > Display Columns.

2. Seleccione o borre las casillas de verificacion de la columna, segun sea necesario, en
el cuadro de dialogo Display Columns. Para obtener una descripcion de las columnas,

consulte la Tabla 5-3.
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Figura 5-13: Cuadro de diadlogo Display Columns

Display Columns

Sebect the columns te display:

W Acquisition Status
+f| Est. Start Time
Acquisition Time
+/| Sample Hame
Sarmple 1D
Barcode
Rack Code
Rack Position
Plate Code
Plate Position
Vial Pasition
W MS Method
+'| LC Method
Injection Volume (ul)
/| Data File
Seanned Barcode
User
+/| Project
Data File Status
+| Processing Status

+/| Processing Methed

/| Results File

3. Haga clic en OK.

Iconos de cola

Tabla 5-5: Iconos de cola

Icono |Nombre Descripcion
" Flecha de expansion | Aparecen las muestras del lote.
4 Flecha de Se ocultan las muestras del lote.
contraccion
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Tabla 5-6: Iconos de estado de adquisicion

Icono!

Nombre

Descripcion

~

Completed

(No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra o
el lote completo se ha adquirido correctamente. Haga
doble clic en este icono para abrir la muestra en el
espacio de trabajo Explorer.

(Sistemas Echo® MS) El lote se ha adquirido
correctamente. Haga doble clic en este icono para abrir
el lote en el espacio de trabajo Explorer.

Warning

(No aplicable a los sistemas Echo® MS) Se ha adquirido
la muestra, pero el usuario ha detenido o ampliado la
adquisicion.

(Sistemas Echo® MS) Se ha adquirido el lote, pero el
usuario ha detenido o ampliado la adquisicion.

Failed

(No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra o
cualquiera de las muestras del lote no se han adquirido
correctamente.

(Sistemas Echo® MS) El lote o una de las muestras del
lote no se han adquirido correctamente.

Failed

(No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra de
calibracién no ha cumplido los criterios de aceptacion.
Haga doble clic en el icono para ver el informe de
estado.

(Sistemas Echo® MS) El lote de calibracion no ha
cumplido los criterios de aceptacion. Haga doble clic en
el icono para ver el informe de estado.

O

In Progress

Se esta adquiriendo el lote o la muestra.

Waiting

La muestra o el lote todavia no se han adquirido o estan
en proceso de adquisicion.

Barcode Warning

Se ha producido un error de lectura o una falta de
coincidencia del cédigo de barras y la muestra.

1 Sj se utilizan reglas de decision, es posible que la regla de decision afecte al estado de adquisicion. Por
ejemplo, puede que la regla de decision cancele una muestra o detenga la cola. La regla de decision tiene
en cuenta todas las muestras del lote y, si las muestras se estan procesando en distintos archivos de
resultados, sus correspondientes archivos de resultados. Se tienen en cuenta incluso las muestras que ya
no resultan visibles en la cola.
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Tabla 5-7: Iconos de estado de procesamiento

Icono?2 |Nombre Descripcion

& Completed (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra se
ha procesado correctamente. Haga doble clic en este
icono para abrir el archivo de resultados en el espacio
de trabajo Analytics.

(Sistemas Echo® MS) El lote se ha procesado
correctamente. Haga doble clic en este icono para
abrir el archivo de resultados en el espacio de trabajo

Analytics.
Warning El usuario ha detenido el procesamiento.
(X Failed (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra no

se ha procesado correctamente.

(Sistemas Echo® MS) El lote no se ha procesado
correctamente.

In Progress (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra se
esta procesando.

O

(Sistemas Echo® MS) El lote se esta procesando.

Waiting (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra aun
no se ha procesado.

(Sistemas Echo® MS) El lote atin no se ha procesado.

Tabla 5-8: Iconos de estado de las reglas de decision

Icono® 4 |Nombre Descripcion
v Flagging rule La muestra cumple los criterios de aprobacion para la
passed regla de marcado configurada en la regla de decision.
Flagging rule La muestra cumple los criterios marginales para la regla
marginal de marcado configurada en la regla de decision.
. Flagging rule failed |La muestra cumple los criterios de no aprobacion para
la regla de marcado configurada en la regla de decision.

2 Sjla columna Processing Status esta vacia, no se ha seleccionado método de procesamiento o archivo
de resultados para la muestra.

3 Los iconos de estado de marcado y sus descripciones emergentes se muestran cuando el usuario pasa
el ratén por encima del nombre de la regla de decision, el nombre de la regla de marcado y la accion
realizada.

4 gj el usuario opta por evaluar la regla después de que se hayan adquirido todos los patrones, los estados
de las muestras marcadas se actualizan retroactivamente.
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Tabla 5-8: Iconos de estado de las reglas de decision (continuacion)

Ilcono [Nombre Descripcion

Queue stopped La cola se detiene de acuerdo con una regla de
decision. Este icono también se muestra cuando la cola
se detiene y se adquiere el siguiente lote.

@ Sample injected La muestra se vuelve a inyectar de acuerdo con una
regla de decision o la muestra se inyecta desde un vial
configurado en la regla de decision.

Tabla 5-9: Iconos de estado del archivo de datos

lcono [Nombre Descripcién

V) Transfer Complete | (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La muestra se
ha transferido correctamente al proyecto en red.

(Sistemas Echo® MS) El lote se ha transferido
correctamente al proyecto en red.

Transfer in Process |(No aplicable a los sistemas Echo® MS) Se esta
transfiriendo la muestra al proyecto en red.

(Sistemas Echo® MS) El lote se esta transfiriendo al
proyecto en red.

0 Transfer Failed (No aplicable a los sistemas Echo® MS) La transferencia
de la muestra ha fallado. SCIEX OS intentara transferir
la muestra otra vez.

(Sistemas Echo® MS) La transferencia del lote ha
fallado. SCIEX OS intentara transferir el lote otra vez.

Espacio de trabajo MS Tune

El software crea un archivo dat cuando se guardan los datos del instrumento. Utilice este
archivo para restaurar estados anteriores de los parametros. EI nombre del archivo de copia
de seguridad .dat indica la hora en que se cre¢ el archivo y no la hora en que se realizé la
copia de seguridad de este.

Nota: (Sistemas SCIEX 4500, 5500, 5500+, 6500 y 6500+) La optimizacion del instrumento
debe realizarse solo mediante la sonda ESI.

Nota: (Sistemas SCIEX 7500) La optimizacion del instrumento debe realizarse con la sonda
Analytical y la tecnologia E Lens correspondiente. Las especificaciones de intensidad solo
se aplican a esta configuracion.
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El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcién asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Optimizacion del detector

Cuando la sensibilidad del sistema es baja, utilice este procedimiento para comprobar que el
voltaje del detector esta optimizado. Durante el procedimiento, el software puede ajustar

el voltaje de detector para proporcionar la sensibilidad éptima. Una vez completada la
optimizacion, el usuario puede guardar el valor optimizado o descartar los cambios.

Nota: Asegurese de llevar a cabo este procedimiento tanto en el modo de masa alta como
en el modo de masa baja.

1. Abra el espacio de trabajo MS Tune.

2. De lalista Tuning Procedures, realice una de las siguientes acciones:

+ Seleccione Positive Detector Optimization o Negative Detector Optimization.

» Seleccione Detector Optimization.

Se muestra la pagina Introduction. En ella se describe el objetivo del proceso de
optimizacién, los requisitos y las instrucciones.

3. Asegurese de que la bomba de jeringa se haya configurado correctamente. Consulte el
documento Guia de usuario del sistema. A continuacion, haga clic en Next.

4. Asegurese de que la pulverizacion sea estable y haga clic en Next.

5. Siga las instrucciones que se muestran en pantalla. Consulte el documento Sistema de
ayuda.
Se muestra el informe de optimizacion.

6. (Opcional) Guarde el informe siguiendo estos pasos:
a. Enla pagina Report, haga clic en Save report as.

b. Vaya ala carpeta donde se vaya a guardar el informe, escriba un nombre de
archivo en File name y haga clic en Save.

Nota: El software también guarda los archivos de datos wiff correspondientes y el
informe de optimizacion en la misma carpeta.

Haga clic en Next.

8. Haga clic en Save Settings.
Se muestra el mensaje siguiente: "Tuning settings were saved".

Ajuste de analisis de MS

Nota: Asegurese de llevar a cabo este procedimiento tanto en el modo de masa alta como
en el modo de masa baja.

1. Abra el espacio de trabajo MS Tune.
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2. Haga clic en Tuning Procedures > MS Scan Tuning.
Se muestra la ventana MS Scan Tuning Settings.
3. Seleccione Verify MS scans o Tune and calibrate MS scans. Consulte el documento:
Sistema de ayuda.
Si la opcion Verify MS scans esta seleccionada, seleccione Show tuning status para
mostrar el estado correcto o fallido.
4. Seleccione el procedimiento de ajuste que desee utilizar. Consulte el documento:
Sistema de ayuda.
Configure los ajustes del procedimiento para el procedimiento de ajuste seleccionado.
6. Haga clic en Next.
Se muestra la pagina Introduction. Describe el objetivo del procedimiento de ajuste, los
requisitos previos y las instrucciones. Consulte el documento: Sistema de ayuda.
7. Haga clic en Next.
Se muestra la pagina Achieve Stable Spray.
Figura 5-14: Ejemplo: Pulverizacion estable (polaridad positiva, modo de masa
baja)
Achieve Slable Spray Pos Pass
Figura 5-15: Ejemplo: Pulverizacion estable (polaridad negativa, modo de masa
alta)
Achieve Stable Spray Neg Pass
8. Espere hasta que la pulverizacion sea estable y haga clic en Next.
Optimice el gas 1 de la fuente de iones. Consulte el documento: Sistema de ayuda.
El software guia al usuario para optimizar los tipos de analisis y las velocidades de
analisis seleccionados.
10. Siga las instrucciones que se muestran en pantalla.
Se muestra la pagina Report. En las siguientes figuras se muestran graficos de ejemplo
para el procedimiento realizado en modo de masa alta. Las imagenes son unicamente
para fines ilustrativos. Si el procedimiento se lleva a cabo en el modo de masa baja, los
Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
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picos 1522 (en positivo) y 1566 (en negativo) no se mostraran en los graficos. Los picos

de interés y las formas son similares para los tipos de analisis Q1 y Q3.

Figura 5-16: Ejemplo: Analisis Q1 positivo (modo de masa alta)
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Figura 5-17: Ejemplo: Analisis Q1 negativo (modo de masa alta)
Confirm Q1 Negative 10 Dalsec Pass
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Figura 5-18: Ejemplo: Analisis LIT positivo (modo de masa alta)
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Figura 5-19: Ejemplo: Analisis LIT negativo (modo de masa alta)
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11.

(Opcional) Guarde el informe siguiendo estos pasos:

a. Enla pagina Report, haga clic en Save report as.

b. Vaya a la carpeta donde se vaya a guardar el informe, escriba un nombre de

archivo en File name y haga clic en Save.
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Nota: El software también guarda los archivos de datos wiff correspondientes y el
informe de optimizacion en la misma carpeta.

12. Haga clic en Next.

13. Haga clic en Save Settings.
Se muestra el mensaje siguiente: "Tuning settings were saved".

Restauracion de datos del instrumento

El software genera una copia del archivo de datos del instrumento (dat) y, seguidamente,
actualiza el archivo dat actual siempre que el usuario guarde la configuracion de los ajustes
al final de cada procedimiento de ajuste. Las configuraciones guardadas anteriormente
pueden restaurarse usando la funcion Restore Instrument Data.

Cuando se lleva a cabo cada procedimiento de ajuste, se generan el informe y los
archivos de datos para realizar un seguimiento de los resultados optimizados. De forma
predeterminada, el informe y archivo de datos wiff2 pueden encontrarse en D:\SCIEX OS
Data\Optimization.

1. Abra el espacio de trabajo MS Tune.

2. Desde el menu Restore Instrument Data, seleccione un archivo dat con una marca de
hora anterior que se restaurara.

Figura 5-20: Cuadro de dialogo Instrument Tuning and Optimization

Instrument Tuning and Optimization

0‘ Are you sure you want to restore instrument data file to
2013-01-03-10-41-477

Vieweepor Rves  Rho |

3. (Opcional) Ver el informe para el archivo dat que se va a restaurar siguiendo estos
pasos:

a. Haga clic en View Report.

b. Sise ha generado un informe para el archivo de datos del instrumento
seleccionado, vaya hasta el archivo de informe y haga doble clic en este para
abrirlo.

4. Haga clic en Yes.
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Espacio de trabajo Explorer

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcion asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Apertura de muestras

Antes de realizar tareas de revision de datos, en el espacio de trabajo Explorer, abra las
muestras que se van a revisar.

1. Abra el espacio de trabajo Explorer.
2. Para abrir una Unica muestra, siga estos pasos:

a. Haga clic en File > Open Sample.
Se abrira el cuadro de dialogo Select Sample.

b. Busque y seleccione la muestra que se va a abrir.
c. Haga clic en OK.

3. Para abrir varias muestras, siga estos pasos:
a. Haga clic en File > Open Multiple Samples.

b. En el cuadro de didlogo Select Samples, seleccione las muestras de la lista
Available y después haga clic en la flecha para mover los archivos a la lista
Selected.

Sugerencia: Para seleccionar una muestra, despliegue el archivo, haga clic en la
muestra y, a continuacion, haga clic en la flecha.

c. Hagaclic en OK.

Confirmacion de la presencia de un analito

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

1. Extraccion de iones. Consulte la seccion Extraccion de iones.

2. (Opcional) Visualizacién de la tabla de datos y picos. Consulte la seccion Visualizaciéon
de la tabla de datos y picos.

3. Revise el area de pico, intensidad, masas y estados de carga de los compuestos.
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En el caso de sistemas SCIEX Triple Quad, el estado de carga solo esta disponible para
tipos de datos de analisis completo.

Extraccion de iones

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Se utiliza para calcular uno o mas cromatogramas de iones extraidos (XIC) superpuestos,
que es el gréafico de la suma de intensidades de un rango de masa determinado como una
funcion del tiempo de retencion.

1. Haga clic en Show > Extract lon Chromatogram (XIC).

Figura 6-1: Menu Show: Extracted lon Chromatogram (XIC)

Show

4} Total lon Chromatogram (TIC) Ctrl+T
ﬁ' Extracted lon Chromatogram (XIC) Ctrl+E
47 Base Peak Chromatogram (BPC) Ctrl+B

2. Sise abre el cuadro de dialogo Specify XIC Ranges, lleve a cabo estos pasos:

a.

Escriba los valores de Center, Width y Compound o importe los valores.

Nota: El titulo predeterminado del XIC incluye los nhombres de compuesto
mostrados en las celdas para una fila determinada.

Sugerencia: Cuando se utiliza el modo Center/Width, es posible especificar una
férmula quimica en lugar de una masa para el valor Center. Si se utiliza una
composicién neutra, como H>0O, se suma automaticamente un protén para el modo
positivo o se resta para el modo negativo. Por ejemplo, la proporcién de m/z de
H;O" se utiliza para el modo positivo. Especifique un estado de carga explicito
terminando la composicion con +n o -n, donde n es el estado de carga. Si se omite
la n, se asume que es uno. Por ejemplo, si se especifica H,ONa™, entonces la
proporcion de m/z de H,ONa™ se utiliza tal cual esta.

(Opcional) Utilice las funciones del menu contextual para personalizar las opciones
para la extraccion de iones. Para obtener mas informacion, consulte el documento
Sistema de ayuda.

Haga clic en OK.
Si el grafico activo contiene una serie superpuesta de varias muestras, se abre el
cuadro de dialogo Process All Overlays? .
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Figura 6-2: Process All Overlays? (cuadro de dialogo)

Process All Overlays? ot
Do you want to "Show XICs" for all overlsid dats sets o
anly the active one?

(@) Al Overlaid

() Active Only

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

0K Cancel

3. Sise abre el cuadro de dialogo Select MRMs, seleccione los MRM que se van a incluir
en el XIC y, a continuacién, haga clic en OK.

4. Sise abre el cuadro de dialogo Process All Overlays?, siga estos pasos:

a. Realice una de las siguientes acciones:

» Seleccione All Overlaid para generar los XIC superpuestos de todas las
muestras disponibles.

» Seleccione Active Only para generar XIC solo de la muestra activa actualmente.
b. Haga clic en OK.

Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

Apertura de un cromatograma de iones totales

Procedimientos de condiciones previas

» Apertura de muestras.

Un cromatograma de iones totales (TIC) se crea mediante la suma de las contribuciones
de intensidad de todos los iones de una serie de exploraciones de masa. Utilice el TIC
para ver un conjunto de datos completo en un unico panel. El TIC consiste en la suma de
intensidades de todos los iones de un analisis representada en funcion del tiempo en un
panel cromatografico.

1. Haga clic en Show > Total lon Chromatogram (TIC).
Si el gréfico activo contiene una serie superpuesta de varias muestras, se abre el
cuadro de dialogo Process All Overlays? .

2. Sise abre el cuadro de dialogo Process All Overlays?, siga estos pasos:

a. Realice una de las siguientes acciones:
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» Seleccione All Overlaid para generar los TIC superpuestos de todas las
muestras disponibles.

» Seleccione Active Only para generar TIC solo de la muestra activa actualmente.
b. Haga clic en OK.

Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

3. Haga clic con el botén derecho en TIC y utilice una de las funciones en el menu
contextual.

Figura 6-3: Menu contextual Total lon Chromatogram

E‘ File Edit Show Graph Process BioTo
F@ e QAEEE®

-.1[ @ Remove Active Trace

- : IIIE: Remove All Traces Except Active @

1

=g

Add Caption

Edit Caption @
@ Delete Caption

Delete All Captions @
@ Paste Image

Delete Image

Elemento Descripcion

1 Disponible si hay mas de un trazo superpuesto. Elimina el trazo activo
actualmente del grafico. Para eliminar un trazo que no esta actualmente
activo, activelo y, a continuacion, seleccione la funcion.

2 Disponible si hay mas de un trazo superpuesto. Elimina todos los trazos
salvo el que esta activo actualmente. Si el trazo que se quiere mantener
no esta actualmente activo, activelo y, a continuacién, seleccione la
funcion.
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Elemento

Descripcion

3

Agrega texto a un grafico.

Si es necesario, haga clic en Font para ajustar las propiedades de la
fuente y, a continuacion, haga clic en OK. Se agrega el titulo en la
posicién (x, y) donde el usuario haga hecho clic con el botdn derecho
para abrir el menu.

Después de anadir el titulo, el usuario puede arrastrarlo a una nueva
posicién. Si el usuario lo arrastra al eje X 0Y, se cancela la operacién
de arrastre.

La secuencia de caracteres \d'y "\u' se tratan de manera especial. En
el primer caso, el caracter inmediatamente después se inserta como un
subindice y en el ultimo caso como un superindice. En ambos casos,
los caracteres especiales no son visibles. Esto es especialmente util
para férmulas quimicas. Por ejemplo, H\d30O\u+ se muestra como H;0*.

Modifica el titulo seleccionado. El usuario también puede abrir el cuadro
de didlogo haciendo doble clic en un titulo.

Elimina el titulo seleccionado. Alternativamente, arrastre el titulo fuera
del grafico para eliminarlo.

Disponible si el grafico contiene al menos un titulo. Elimina todos los
titulos a la vez.

Pega una imagen en el grafico

Elimina la imagen seleccionada del grafico.

Apertura de un cromatograma de pico base

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Genera un gréfico de la intensidad del pico mas grande en cada espectro que varia en

funcién del tiempo.

1. Haga clic en Show > Base Peak Chromatogram (BPC).
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Figura 6-4: Cuadro de didlogo BPC Options

BPC Options x

Mass tolerance [Eﬂﬂ | Da

[] Use limited mass range
Start mass Dia

End mass

[] Use limited time range

Start time min

[[] Only show this dialeg again if the shift key is down

OK Cancel

2. Complete los campos del cuadro de dialogo BPC Options. Para obtener informacion
sobre los campos, consulte el documento Sistema de ayuda.
Nota: Si esta activo un cromatograma con una Unica selecciéon que abarca mas de
1,0 minutos cuando se esta generando el cromatograma de pico base, la configuracién
predeterminada del tiempo se aplica al rango de tiempo de la seleccion. De lo contrario,
se utiliza el ultimo rango de tiempo. El rango de tiempo limitado evita que el usuario
tenga que escribirlo manualmente.
Si el gréfico activo contiene una serie superpuesta de varias muestras, se abre el
cuadro de dialogo Process All Overlays? .
Figura 6-5: Process All Overlays? (cuadro de dialogo)
Process All Overlays? x
Do you want 1o "Show BPCs' for all overlsid dats sets or
only the active ona?
() All Overlaid
(@) Active Only
[[] Only show this dialog again if the shift key is down
OK Cancel
3. Sise abre el cuadro de dialogo Process All Overlays?, siga estos pasos:
a. Realice una de las siguientes acciones:
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» Seleccione All Overlaid para generar los BPC superpuestos de todas las
muestras disponibles.

» Seleccione Active Only para generar BPC solo de la muestra activa
actualmente.

b. Haga clic en OK.

Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

Visualizacion de la tabla de datos y picos

Procedimientos de condiciones previas

» Apertura de muestras.

La tabla de datos y picos contiene dos tablas distintas. La tabla Data muestra los valores sin
procesar (X, y) que comprenden un conjunto de datos, y la tabla Peaks muestra informacion
sobre los propios picos. La tabla se genera cuando hay un grafico activo.

Nota: Solo aparecen los picos que estan por encima del umbral actual en el gréfico, que se
han establecido con la flecha azul del eje Y del gréafico. Consulte la seccion: Cémo trabajar
con datos en los graficos.

Esta funcion se utiliza para mostrar un panel que contiene dos tablas para los datos activos
actualmente: una para los valores (X, y) sin procesar y otra para la lista de picos.

1. Haga clic en Show > Data and Peaks Table.
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Figura 6-6: Menu Show: Data and Peaks Table

Show

DA Explorer
LC/MS Contour Pane

UV/DADSADC Channel

LC Traces

DAD Contour Pane

<} Total lon Chromatogram (TIC)
4"+ Extracted lon Chromatogram (XI1C) Ctrl+E
<} Base Peak Chromatogram (BPC)

DAD Total Wavelength Chromatogram (TWC)

DAD Extracted Wavelength Chromatogram (XWC)

Ctrl+T

Ctrl+B

Data and Peaks Table

Sample Information

Owerlaid Traces as Heat Map

Ctrl+l

2. Utilice las funciones de la siguiente tabla.

Tabla 6-1: Funciones de tabla de datos y picos

Para hacer esto

Haga esto

Ordenar la tabla por ese
campo

Haga clic en el encabezado de la columna.

Copiar las celdas
seleccionadas actualmente

Haga clic con el botdén derecho en la tabla y, a
continuacioén, haga clic en Copy. Si la pestafa Data esta
activa, se copian los valores x e y seleccionados. Si la
pestafia Peaks esta activa, se copia la informacion del pico
seleccionado.

Copiar solo las filas
seleccionadas

Primero seleccione las filas arrastrandolas hacia la columna
de seleccion de filas o utilizando las teclas Shift o Ctrl para
seleccionar varias filas. A continuacion, haga clic con el
botdn derecho en la tabla y haga clic en Copy.

Seleccionar varias columnas

Pulse la tecla Ctrl y, a continuacién, haga clic en los
encabezados de las columnas. Si el usuario solo hace clic
en el encabezado de una columna, la columna se ordenara.

Copiar la tabla completa

Haga clic en Edit > Select All y, a continuacion, haga clic
en Edit > Copy.
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Tabla 6-1: Funciones de tabla de datos y picos (continuacion)

Para hacer esto Haga esto
Exportar los datos como Haga clic con el botdn derecho en el panel y, a
texto continuacién, haga clic en Export Data as Text

Se guarda la lista de datos completa en el archivo
especificado. Los valores de x e y se separan con un
tabulador y hay un salto de linea después de cada pareja

(X, ¥)-

Exportar los datos de la lista |Haga clic con el botdén derecho en el panel y, a
de picos como texto. continuacion, haga clic en Export Peak List as Text

Se guarda la lista de picos completa en el archivo
especificado. Esto no incluye los picos que estan por
debajo del umbral actual establecido en el eje Y del
grafico asociado. Las métricas de picos se separan con un
tabulador y hay un salto de linea después de cada pico.

3. Revise el area de pico, intensidad, masas y estados de carga de los compuestos.

Nota: Los estados de la carga solo estan disponibles para tipos de datos de analisis
completo.

Visualizacion de la informacion de la muestra

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

En el panel Sample Information se muestra una descripcion textual del experimento utilizado
para adquirir los datos activos. Aqui se proporciona informacién especifica de la muestra,
incluido el nombre de la muestra e informacion sobre la adquisicion de datos, como el
numero y el tipo de experimentos.

Si se visualizan dos o0 mas paneles Sample Information, asociados a muestras diferentes del
mismo archivo de datos, al hacer clic en un elemento de la vista de arbol de los paneles,

los demas paneles se desplazaran a la seccion correspondiente. Se supone que existen
secciones con el mismo nombre en todos los paneles. Esta funcién es util si el usuario
compara dos paneles de informacion de muestra similares, aunque no idénticos.

Haga clic en Show > Sample Information.
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Visualizacion de la informacién de seleccién de grafico

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

El cuadro de dialogo Graph Selection Information muestra informacion acerca de la region
seleccionada en un cromatograma o espectro y se genera cuando uno de dichos paneles
esta activo.

1. Haga clic en Window > Graph Selection Window.

Figura 6-7: Cuadro de didlogo Graph Selection Info

Graph Selection Infa n

Default Info -
Nao selection

2. Haga una o mas selecciones en el grafico de cromatograma o espectro.
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Figura 6-8: Cuadro de didlogo Graph Selection Info

Graph Selection Info n
Default Info - A A
Eelected Start Time: 4 595 min
Selected End Time: 4,972 min
Selected Points: 42210 456
Min. Intensity: 0.00 cps
Max. Intensity: 6808.00 cps
Sum Intensity: 13100.00 cps
Peak Time: 4,728 min
Peak Width at 507 0.012 min
Points Across Peak at 50%:; 2
Peak Width at Base: 0.081 min
Points Across Peak at Base: 7
Peak Amea: 537231

3. Seleccione una opcién de la lista: Default Info, XY Info, Standard Deviations, Signal/
Noise o Manual Reconstruct, si procede.

Figura 6-9: Opciones de informacion de seleccién
Default Info |24 A. A
v | Default Info

XY Info

Standard Deviations
Signal/Noise

Manual Reconstruct

Para obtener una descripcion de los campos en el cuadro de dialogo, consulte el
documento Sistema de ayuda.

4. (Opcional) Calcule la relacion senal/ruido manualmente.

a. Seleccione un cromatograma o, en el flujo de trabajo de reconstruccién de masa, un
grafico de reconstruccion.

b. Seleccione la region de ruido y el pico objetivo pulsando la tecla Shift para
seleccionar varios elementos.

c. Seleccione Default Info > Signal/Noise.
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5. (Opcional) Haga clic en Options (), establezca las opciones de informacion del
grafico y haga clic en OK. Para obtener una descripcion de las opciones, consulte el
documento Sistema de ayuda.

Por ejemplo, para utilizar 3 Sigma como multiplicador de ruido, establezca Noise
multipler for S/N en 3.

6. (Opcional) Haga clic en Fill Peaks (#+).
El gréafico activo cambia entre un modo en el cual los picos se rellenan con un relleno
claro/oscuro y un modo en el que no tienen relleno. Esta funcion es util si el usuario
desea ver el alcance de los picos que se corresponden con Peak Width at Base.

7. (Opcional) Haga clic en Show Point Symbols ( #-).
Todos los espectros en el panel activo cambian entre un modo en el cual los datos de
puntos se indican con simbolos de puntos y un modo en el que no lo son. Esta funcién
es util si el usuario esta examinando detenidamente un pico y desea ver cuantos puntos
de datos contiene en lugar de utilizar solo la informacién textual mostrada en la ventana
principal.

Edicion de parametros en los graficos

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Haga clic en Edit y utilice las funciones del menu Edit.

Figura 6-10: Menu Edit: Opciones

Edit

Copy Ctrl+C

Copy Graph @

Copy Window
Paste Crl +Y @
@ Select &ll  Crl+dd

Options.. @
Reset Options @

Elemento Descripcion

1 Copia los datos actuales en el portapapeles. Cuando un espectro o
cromatograma esta activo, se copia una imagen del grafico activo.

2 Cuando un espectro o un cromatograma esta activo, copia el grafico
actual en el portapapeles como una imagen.

3 Copia una imagen de toda la ventana activa en el portapapeles. No se
incluyen la barra de titulo ni las barras de herramientas de sus distintos
paneles.
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Elemento Descripcion

4 Pega los datos del portapapeles en la vista actual.

5 Cuando una tabla esta activa, se seleccionan todas sus filas. Cuando
un panel de texto esta activo, se selecciona todo el texto.

6 Permite al usuario configurar las opciones para el aspecto de los
graficos, etiquetas y busqueda de picos, procesamiento automatico y
célculo de XIC. Consulte la seccién Configuracion de opciones.

7 Restaura las opciones del Explorador por defecto. Consulte la seccién
Restablecimiento de opciones.

Cémo trabajar con datos en los graficos

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

1. Para configurar el umbral para el etiquetado de los picos y las funciones posteriores,
como la tabla Data and Peaks, arrastre |la flecha azul que se muestra en el eje Y de los

graficos.
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Figura 6-11: Flecha azul en el eje Y

MEALAer-%Trbhe-| U0 - GAEEE
= @ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff(sample 1) - Sid 4. +11 Ml (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 2) - Std 5, +Q1 MI (5 transitions)

@ TIC from Sulfz Q1MI_2 wiff (sample 3) - Std 6. +31 M (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 4) - Std 7, +Q1 MI (5 transitions)

& TIC from Sulfa GMI_2 wiff (sample 5) - Std 8, «GQ1 Ml (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2wiff (sample &) - Std 3, #3171 MI (5 transitions)

O TIC from Sulfa G1MI_2.wiff (sample T) - Std 4, +Q1 M {5 transitions)

@ TIC from Sulfa QIMI_2 waff (sample ) - Std 5, +31 MI (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 9) - Std 6, +Q1 MI (5 transitions)

@ TIC from Sulfa GIMI_2 waff (sample 10) - S3d 7. +Q1 MI (5 transitions)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 waff (sample 11) - Sad 8. +Q31 M1 (5 transitons)

@ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff (sample 12) - Sid 9, +Q1 M (5 transitions)
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2. Utilice las funciones que se muestran en el menu Graph.
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Figura 6-12: Menu Graph: Opciones
Graph

@ Set Selection...

Expand Selected Y-Values By... @
@ Clear [.':.l-lll.-lufl Far qes

Rernowe Active Trace @
@ Remowe All Traces Except Active
Rernowe Traces Below Threshold
@ Fade Inactive Traces

Irvert Second Crverlay

Surn Graph Traces

4% Split Traces into Separate Panes
(11) Set Graph Title(s)

Set Active Trace Color
@ Set Trace Colors Using Titles

Duplicate &ctive Data Chrl +k
Duplicate Graph Ctrl+Shift+k

X and Y
Offs et

Offset Traces
3

Rerr o 304 0

Elemento Descripcion

1 Selecciona las partes de los graficos que se procesaran en operaciones
posteriores. Por ejemplo, seleccione un area en un cromatogramay, a
continuacion, haga doble clic para obtener un promedio de espectro.
Utilice la funcidn Set Selection para escribir los rangos X especificos
para que, a su vez, las selecciones puedan definirse de forma mas
precisa que con el cursor.

a. Haga clic en Graph > Set Selection.
Se abre el cuadro de didlogo Set Selection.
b. Escriba los valores Center y Width.

c. Haga clic en OK.

Sugerencia: Para configurar selecciones en un grafico manualmente,
arrastre el cursor en la regioén del grafico para hacer la seleccion. Si la
tecla Shift esta pulsada, se mantienen las selecciones actuales.
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Elemento Descripcion

2 Amplia los valores Y dentro de un rango determinado por un factor

especificado para la generacion de graficos.

a. Abra una o varias muestras.
Seleccione una parte del grafico.

c. Haga clic en Graph > Expand Selected Y-Values by.
Se abre el cuadro de didlogo Expand Selection.

d. Escriba el factor de expansion.

e. Haga clic en OK.

3 Elimina todos los rangos de expansion.

* En un gréfico que tiene rangos de expansion, haga clic en Graph >
Clear Expansion Ranges.

4 Elimina el trazo activo actualmente del grafico. Esta opcién esta
disponible si hay mas de un trazo superpuesto.

* En un grafico que tiene mas de un trazo superpuesto, haga clic en
Graph > Remove Active Trace.

5 Elimina todos los trazos salvo el que esta activo actualmente. Esta
opcion esta disponible si hay mas de un trazo superpuesto.

* En un gréfico que tiene mas de un trazo superpuesto, haga clic en
Graph > Remove All Traces Except Active.

6 Elimina los trazos superpuestos del grafico para el que todos los puntos
de datos estan por debajo de la configuracién del umbral actual.

Si el usuario ha ampliado el grafico para que solo una parte del rango X

esté visible, se abre un cuadro de dialogo. El usuario puede seleccionar

si desea eliminar los trazos que estan por debajo del umbral o utilizar

solo la parte que esta visible en ese momento.

* En un grafico que tiene mas de un trazo superpuesto, haga clic en
Graph > Remove Traces Below Threshold.

7 Cuando el grafico activo contiene mas de un trazo superpuesto, dibuja
todos los trazos salvo el activo actualmente utilizando un color mas
claro y menos intenso que el normal. Utilice esta funcion para centrarse
en el trazo activo. Los trazos inactivos distraen menos. Para volver al
estilo original, vuelva a seleccionar la funcion.

* En un gréfico que tiene mas de un trazo superpuesto, haga clic en
Graph > Fade Inactive Trace.
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Elemento

Descripcion

8

Cuando el gréfico activo contiene mas de un trazo superpuesto, invierte
el segundo trazo. Esto puede facilitar la comparacion visual de dos
trazos similares. Seleccione Invert Second Overlay para volver a la
vista original.

Reemplaza los graficos con un unico trazo que es la suma de todos los

trazos individuales.

» En un gréfico activo que contiene mas de un trazo superpuesto,
haga clic en Graph > Sum Graph Traces.

10

Crea un grafico para cada capa independiente. Por ejemplo, si el

usuario comienza con un grafico que contiene tres trazos superpuestos

y después selecciona esta funcién, el resultado final contiene cuatro

paneles: el grafico original con las capas superpuestas y un grafico para

cada uno de los conjuntos de datos individuales.

a. Enun grafico activo que contiene mas de un trazo superpuesto,
haga clic en Graph > Split Traces into Separate Panes.

Se abre el cuadro de dialogo Number of Columns.
b. Seleccione el nimero de columnas en la salida.

El numero de filas necesarias esta determinado por el nimero de
filas y el numero de trazos superpuestos.

c. Active la casilla para abrir los nuevos paneles en una ventana
nueva. Si esta casilla no esta activada, los nuevos paneles se
abren dentro de la misma ventana.

11

Se abre el cuadro de didlogo Set Titles. Utilice esta opcion para cambiar
manualmente los titulos de los trazos.

12

Se abre el cuadro de dialogo Color. Utilice esta opcién para establecer
el color del trazo de grafico activo actualmente.

13

Se abre el cuadro de dialogo Set Trace Colors Using Titles. Cuando
existen varios trazos de grafico superpuestos, el software utiliza los
colores predeterminados para las superposiciones. Utilice esta opcion
para establecer los colores especificos de los trazos cuyos titulos
contienen texto especifico.

14

Crea una copia de los datos del grafico activo actualmente y después
se lo agrega a dicho gréfico. Utilice esta funcion para ver el efecto de
una operacion de procesamiento de datos en particular. Por ejemplo, si
el usuario duplica los datos con esta funcion, y después suaviza uno de
los dos trazos, el grafico resultante contiene las vistas antes y después
de la superposicion.

» En un gréfico activo, haga clic en Graph > Duplicate Active Data.
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Elemento

Descripcion

15

Crea una copia de los datos del grafico activo actualmente. Utilice

esta funcidn para ver el efecto de una operacion de procesamiento

de datos en particular. Por ejemplo, si el usuario duplica los datos

con esta funcién, y después suaviza uno de los dos trazos, las vistas
antes y después de la superposicién se visualizan en dos graficos
independientes. Vincule los ejes X de manera que al ampliar un grafico
se amplie el otro de forma automatica.

* En un gréfico activo, haga clic en Graph > Duplicate Graph.

16

Se abre el cuadro de dialogo Offset Traces. Utilice esta opcion para
crear un grafico apilado en tres dimensiones a partir de una serie de
trazos de graficos superpuestos.

17

Quita del TIC las desviaciones generadas.

Uso de las herramientas de operacidén en dos paneles

Procedimientos de condiciones previas

» Abra el espacio de trabajo Explorer.

Utilice los iconos en el borde derecho de los paneles para realizar operaciones en dos
paneles, el panel de origen y el panel de destino. Consulte la seccion Tabla 6-2. En todos
los casos, haga clic en el icono del panel de origen y, a continuacién, arrastrelo al panel de

destino.

Tabla 6-2: Herramientas para dos paneles

Icono |Nombre Descripcion

Ky Mover panel Cambia las posiciones relativas de los paneles. Se

muestra en la esquina superior derecha de cada panel.
Haga clic en el icono de un panel y, a continuacién,
arrastrelo hacia la parte superior, inferior, izquierda o
derecha de un segundo panel. Segun donde se suelte
el cursor, la posicién del primer panel cambia respecto
al segundo. Cuando el usuario mueve el panel, un lado
del segundo panel esta resaltado en rojo para indicar
donde se colocara el primer panel.

Nota: El usuario puede también arrastrar paneles de
una ventana a la otra.
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Tabla 6-2: Herramientas para dos paneles (continuacion)

Icono

Nombre

Descripcion

+

Add Data

Suma dos conjuntos de datos juntos, punto a punto.
Los datos del panel de origen en los que se hicieron
clic originalmente se agregan al panel de destino, el
panel donde se suelta el icono arrastrado. El titulo del
panel modificado se actualiza para indicar que se ha
modificado.

Nota: Solo se pueden afadir dos conjuntos de datos
del mismo tipo. Por ejemplo, el usuario no puede sumar
un espectro a un cromatograma.

Sugerencia: Si el grafico de destino contiene mas de
un trazo superpuesto, de manera predeterminada, los
datos de origen se suman solo a los datos de destino
activos. Mantenga pulsada la tecla Ctrl para anadir el
origen a todos los conjuntos de datos del panel de
destino.

Subtract Data

Substrae el fondo de un espectro de masas. Similar
al icono Add Data, salvo que los datos de origen se
restan de los datos de destino.

Sugerencia: Si el grafico de destino contiene mas de
un trazo superpuesto, de manera predeterminada, los
datos de origen se restan solo a los datos de destino
activos. Mantenga pulsada la tecla Ctrl para anadir el
origen a todos los conjuntos de datos de destino.

Sugerencia: Normalmente no se mantienen los puntos
de datos cuya intensidad en el origen es superior

qgue en el destino. Es decir, se descartan los valores

Y negativos. Mantenga pulsada la tecla Shift para
conservar los puntos con intensidad negativa.
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Tabla 6-2: Herramientas para dos paneles (continuacion)

Icono |Nombre Descripcion

& Superponer datos Superpone los datos activos del grafico de destino en
el grafico de destino. Una vez que la operacion se ha
completado, el grafico de destino contiene una nueva
serie con una copia de los datos de destino.

Sugerencia: Si el grafico de origen contiene mas

de un trazo superpuesto, de manera predeterminada,
solo una copia de sus datos activos se mueve al
grafico de destino. Mantenga pulsada la tecla Ctrl para
superponer una copia de todos los conjuntos de datos
del grafico de origen en el grafico de destino.

Movimiento de paneles o ventanas

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Haga clic en Window vy utilice las funciones del menu Window.

Figura 6-13: Menu Window: Opciones

Window |
Graph Selection Windowe Ctrl «W0
Wertical Mode Pane Layout @
3 oo
@ FZOATALR
Elemento Descripcion
1 Abre una ventana que muestra informacién de la region seleccionada

en el grafico activo. Por ejemplo, la seleccion del rango X, el rango de
intensidad de los puntos seleccionados, etc. Si esta ventana ya esta
visible, puede cerrarse seleccionando el elemento del menu. Consulte
la seccion Visualizacion de la informacion de seleccion de grafico.

2 Cambia la disposicion fisica de la informacion de la ventana de un
formato de fila a un formato de columna.

3 Elimina el panel activo actualmente de su ventana y la coloca en una
nueva ventana.

4 Organiza las ventanas abiertas que no se han minimizado para que
puedan estar una junto a la otra en una fila.

Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple Guia de usuario del software
Quad y QTRAP RUO-IDV-05-9804-ES-F
116/269



Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Elemento Descripcion

5 Organiza las ventanas abiertas que no se han minimizado para que
puedan estar una encima o debajo de la otra en una columna.

Realizacion de un suavizado gaussiano

Procedimientos de condiciones previas

» Apertura de muestras.

Aplica un algoritmo de suavizado gaussiano. Se trata de un filtro de una anchura
especificada donde los factores de ponderacién siguen una funcién gaussiana o normal.

1. Haga clic en Process > Gaussian Smooth.

Figura 6-14: Cuadro de didlogo Gaussian Smooth
Gaussian Smooth A |
Smoothing width m points

E] Process all overlays (otherwise active data only)

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

OK Cancel

2. Escriba un valor en el campo Smoothing width.
Realmente se trata de la anchura de la funcién gaussiana en la mitad de su altura
maxima. La anchura total es mayor porque el calculo se realiza en las alas del modelo
gaussiano. Se permiten valores fraccionados, en cuyo caso la mitad de la anchura del
modelo gaussiano es menor a un punto.

3. Si el gréfico activo contiene varios trazos, seleccione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar la operacion en todos los trazos.
Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

4. Haga clic en OK.

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP
117/269



Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Datos de umbral

Procedimientos de condiciones previas

Apertura de muestras.

Elimina cualquier punto de datos que tenga una intensidad inferior al umbral especificado
actualmente. Establece el umbral arrastrando la flecha azul que se muestra hacia los
graficos del gje .

1.

Haga clic en Process > Threshold Data.
Si el gréfico activo contiene una serie superpuesta de varias muestras, se abre el
cuadro de dialogo Process All Overlays? .

Figura 6-15: Cuadro de dialogo Process All Overlays
Process All Overlays? k4
Do you want to process all overlaid data sets or only the
active ona?

O All Overlaid

®) Active Only

[[] Onilly shesw this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

Si se abre el cuadro de dialogo Process All Overlays?, siga estos pasos:

a. Realice una de las siguientes acciones:

» Seleccione All Overlaid para generar los TIC superpuestos de todas las
muestras disponibles.

» Seleccione Active Only para generar TIC solo de la muestra activa actualmente.
b. Haga clic en OK.

Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

Datos de subconjunto usando la seleccidon de grafico

Procedimientos de condiciones previas

Apertura de muestras.
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Esta funcion esta solo disponible cuando hay activo un grafico exactamente con una region
seleccionada. Elimina los puntos de datos que estan fuera de la regién seleccionada.
Utilice esta funcion para centrar el procesamiento de los datos en un subconjunto de datos
completos.

1. Haga una seleccion en el grafico.

2. Haga clic en Process > Subset Data (using graph selection).
Si el gréfico activo contiene una serie superpuesta de varias muestras, se abre el
cuadro de dialogo Process All Overlays? .

Figura 6-16: Cuadro de dialogo Process All Overlays
Process All Overlays? k4
Do you want to process all overlaid data sets or only the
active one?

) All Overlaid

(®) Active Only

[[] Onilly shesw this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

3. Sise abre el cuadro de dialogo Process All Overlays?, siga estos pasos:

a. Realice una de las siguientes acciones:

» Seleccione All Overlaid para generar los XIC o TIC superpuestos de todas las
muestras disponibles.

» Seleccione Active Only para generar los XIC o TIC solo de la muestra activa
actualmente.

b. Haga clic en OK.

Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

Cromatograma de sustraccion de punto de referencia

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Elimina un fondo variable relativamente lento de un cromatograma.

Para cada punto de datos en el cromatograma, se centra una ventana en el valor X
correspondiente y se registran los puntos con una intensidad minima dentro de la ventana a
la derecha e izquierda. Se traza una linea recta entre estos dos puntos y se calcula el valor
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Y en el centro de la ventana. Este es el punto de referencia que se elimina de los datos en
dicho punto.

1. Haga clic en Process > Baseline Subtract Chromatogram.

Figura 6-17: Cuadro de dialogo Baseline Subtract

Baseline Subtract >

Subtraction half window: min

[ ] Process all overlays (otherwise active data only)

[ ] Only show this dizlog again if the shift key is down

QK Cancel

2. Escriba un valor, en minutos, en el campo Subtraction half window.

3. Si el grafico activo contiene varios trazos, seleccione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar la operacion en todos los trazos.
Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accién seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

4. Haga clic en OK.

Desviacién del cromatograma

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Se utiliza para desviar los valores de tiempo de un cromatograma.

1. Haga clic en Process > Offset Chromatogram.
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Figura 6-18: Cuadro de dialogo Offset

Offset >

Total offset: :llrl:l min

[] Process all overlays (otherwise active data only)

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

0K Cancel

2. Escriba un valor, en minutos, en el campo Total offset.

3. Si el gréfico activo contiene varios trazos, seleccione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar la operacion en todos los trazos.
Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

4. Seleccione Use incremental offset (to fan out overlays) para desplegar las
superposiciones en el sentido del tiempo.

5. Haga clic en OK.

Centroide de un espectro

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Crea un centroide de un espectro de masas, es decir, reemplaza un espectro de perfil con
puntos de masa e intensidad solo para los picos detectados.

1. Haga clic en Process > Centroid Spectrum.
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Figura 6-19: Cuadro de dialogo Centroid

Centroid >

Specify the metric for the centroid y-values:

(®) Intensity
i) Height
i) Area

i) Intensity sum above 50%

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

Ok Cancel

2. Seleccione las métricas que se van a utilizar para procesar el centroide:

* Intensity: Para cada pico, el valor Y del centroide es la intensidad del punto de datos
mas alto que contiene el pico.

* Height : Esta métrica es similar a la métrica Intensidad, salvo que se resta la
intensidad del punto de referencia si hay una desviacién del punto de referencia.

* Area: Para cada pico, el valor Y del centroide es el area total del pico. Se trata de
un verdadero integral porque el valor registrado depende tanto del perfil de intensidad
como de la anchura del pico.

* Intensity sum above 50%: Para cada pico, el valor Y es la suma de las partes de
las intensidades incluidas en el pico que son superiores al 50 % de la intensidad
del apice del pico. Este valor es util porque no depende solo de la intensidad de un
solo punto de datos, como las métricas Intensidad y Altura, y no esta influido por los
bordes del pico, que pueden ser ruidosos o tener interferencias.

3. Si el gréfico activo contiene varios trazos, seleccione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar la operacion en todos los trazos.
Si la casilla Only show this dialog again if the shift key is down esta activada,
entonces siempre se utilizara la accion seleccionada para todos los usos futuros a
menos que el usuario pulse la tecla Shift para cambiar la opcion.

4. Haga clic en OK.

Exportacion de datos como texto

Procedimientos de condiciones previas

* Apertura de muestras.

Se guarda el espectro o cromatograma activo actualmente en un archivo de texto delimitado
por tabuladores.
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1. Haga clic en File > Export > Data as Text.
Si se exportan datos del espectro, se abre el cuadro de didlogo Add Zero Intensity
Points for Export.

Figura 6-20: Cuadro de dialogo Add Zero Intensity Points for Export

Add Zero Intensity Points for Export >

Spectra are displayed such that data points with zem intensity are removed.

Do you want to include these ‘missing’ points with zero intensity in the text file ?
(This is useful f you have custom processing tools which assume these points are present )

(® No, leave data as-is

() Yes, add points with zero intensity
] Only show this dialog again if the shift key is down

QK Cancel

2. Siel cuadro de dialogo Add Zero Intensity Points for Export esta abierto, realice una de
las siguientes acciones:

* Haga clic en No, leave data as-is para excluir puntos de intensidad cero del archivo
exportado.

* Haga clic en Yes, add points with zero intensity para incluir puntos de intensidad
cero del archivo exportado.

A continuacién, haga clic en OK.
3. Escriba un nombre de archivo para el archivo exportado.

4. Haga clic en Save.

Exportacion de la lista de picos como texto

Procedimientos de condiciones previas

» Apertura de muestras.

El usuario puede guardar la lista de picos para el espectro o cromatograma actualmente en
un archivo de texto delimitado por tabulaciones. Este archivo contiene informacién como el
valor X (masa o tiempo) del centroide, area de pico, altura, etc.

1. Haga clic en File > Export > Peak List as Text.
2. Escriba un nombre de archivo para el archivo exportado.

3. Haga clic en Save.
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Impresién de datos

Procedimientos de condiciones previas

» Apertura de muestras.

1. Haga clic en File > Print y, a continuacién, seleccione la opcién requerida.
Se abre el cuadro de dialogo Print.

2. Seleccione una impresora y, a continuacién, haga clic en Print.

Restablecimiento de opciones

Procedimientos de condiciones previas

» Abra el espacio de trabajo Explorer.

El usuario puede restablecer los valores predeterminados de todas las opciones en el
espacio de trabajo Explorer. En ellos se incluyen las opciones descritas en la seccion
anterior, asi como las opciones de procesamiento. La restauracion de las opciones solo
afecta al usuario de Windows que ha iniciado sesién, no a los demas usuarios del mismo
ordenador.

1. Haga clic en Edit > Reset Options.
Se muestra un cuadro de dialogo de confirmacion.

2. Hagaclic en OK.

Configuracion de opciones

Procedimientos de condiciones previas

» Abra el espacio de trabajo Explorer.

Utilice las funciones de cada pestana segun sea necesario.

1. Haga clic en Edit > Options.
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Figura 6-21: Cuadro de didlogo Options: pestaia Graph Appearance

Options >

Graph Appearance  Peak Labeling & Finding  Auto Processing  XIC Fittering

Title font: Set Lutomatic label font: Set..
HLocis caption font: Set Default caption font: Set...
Axis |abel font: Set.. Set all fonts to default
Trace colors: Set

Line width: i w

[ ] Use thicker line for active series (when multiple series are overlaid)

Plot centroid spectra using ‘tnangles’ (to show peak width)

Cancel

2. Establezca las opciones en cada pestafia, segun proceda. Para obtener una descripcion
de las opciones, consulte el documento Sistema de ayuda.

3. Haga clic en OK.

Espacio de trabajo Analytics

El acceso a las funciones de este espacio de trabajo esta controlado por la funcién asignada
al usuario. Consulte el documento Guia del director de laboratorio.

Nota: Las formas controladas de generar datos desde el espacio de trabajo Analytics son:
la exportacion de las tablas de resultados, la transferencia de datos a LIMS y la generacion
de informes. Los demas métodos de generacion de datos, como copiar y pegar de las tablas
de resultados, no estan controlados. No utilice métodos de salida no controlados para un fin
regulado.

El espacio de trabajo Analytics no admite la agrupacién de niumeros. No agrupe nimeros en
cuadros de texto; por ejemplo, en los parametros de integracion o en cuadriculas, como las
tablas de resultados.

Los métodos de procesamiento incluyen un conjunto de criterios que se utilizan para
cuantificar los picos seleccionados para su integracion.

Los revisores deben examinar los datos de acuerdo con los criterios de integracion de picos
y aceptacion de datos en los procedimientos operativos estandar (SOP) del laboratorio.
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SCIEX OS puede procesar datos mientras los adquiere SCIEX OS o el software Analyst.
Cualquier muestra adquirida se puede anadir a la tabla de resultados. Para afiadir muestras
que se estan adquiriendo, espere a que finalice la adquisicion y, a continuacién, afiadalas a
la tabla de resultados.

Defina los parametros de procesamiento predeterminados
para el proyecto

Esta opcion establece los parametros predeterminados de busqueda de picos que se usan
cuando se crea un método de procesamiento. Si hay mas de unos pocos componentes,
configure los valores predeterminados basados en la cromatografia, para que no haya
necesidad de ajustarlos individualmente para cada componente. Sin embargo, no es
probable que un solo conjunto de parametros sea idéneo para todos los componentes,

por lo que podria ser necesario ajustar ciertos parametros individualmente para algunos
componentes.

1. En el espacio de trabajo Analytics, haga clic en Projects > Project default settings.

Nota: Seleccione el nombre de proyecto correcto en el panel de estado.

Se abre el cuadro de dialogo Project Default Settings.
2. En la pagina Quantitative Processing, siga estos pasos:

a. Seleccione un algoritmo de relacion sefial/ruido en la lista Signal to Noise
Algorithm.

b. Seleccione un algoritmo de integracion en la lista Integration Algorithm y, a
continuacion, establezca los parametros predeterminados para el procesamiento
cuantitativo.

Para obtener las descripciones de los parametros, consulte el documento Sistema de
ayuda.

3. Enla pagina Qualitative Processing, seleccione un algoritmo de busqueda en biblioteca
en la lista Library Search Algorithm y, a continuacion, establezca los parametros
predeterminados para el procesamiento cualitativo.

Para obtener informacion sobre los algoritmos, consulte el documento Sistema de
ayuda.

4. En la pagina Mass Reconstruction Processing, seleccione un algoritmo de integracion
en la lista Integration Algorithm y, a continuacién, establezca los parametros
predeterminados para la reconstruccién de masa.

Para obtener las descripciones de los parametros, consulte el documento Sistema de
ayuda.

Nota: Solo estan disponibles los algoritmos MQ4 y Summation.

5. Haga clic en Save.

6. Haga clic en Close.
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Trabajar con diseios de espacio de trabajo

Use la funcion de disenos de espacio de trabajo para guardar disefios de espacio de trabajo
personalizados en el espacio de trabajo Analytics. El disefio personalizado se guarda con el
archivo de resultados y se aplica automaticamente cuando se abre el archivo. De este modo,
los usuarios ahorran tiempo al analizar los resultados. Un disefio de espacio de trabajo
guardado se puede aplicar a otros archivos de resultados. También se puede establecer
como disefio de espacio de trabajo predeterminado de un proyecto, que se aplica siempre
que se abre un archivo de resultados en ese proyecto. Los disefios de espacio de trabajo se
pueden guardar en cualquier lugar, incluso en redes locales.

Los usuarios pueden cambiar entre diferentes disenos guardados para realizar distintos tipos
de analisis de datos en sus archivos de resultados.

Nota: Todos los disefios de espacio de trabajo se guardan con la extension de nombre de
archivo glayout.

Nota: En un disefio de espacio de trabajo no se conserva ninguna configuracion que cambie
o modifique datos directamente.

En la tabla siguiente se indican los elementos de la interfaz de usuario que se guardan con
los disefios de espacio de trabajo.

Tabla 6-3: Elementos de la IU que se guardan con los disefios de espacio de trabajo

Panel Elementos de la IU que se guardan

Results Table * La casilla de verificacién Qualify for Rules Filters.
+ Filtros de filas de calificacion.

* Opcion de ordenacion de la tabla.

* Filas y columnas resaltadas.

+ Table display settings.

¢ Filtros de columna.

Nota: Cuando el disefio del espacio de trabajo se aplica a una Tabla
de resultados diferente, se aplica la configuracion de los filtros de
columna, si es posible. Si una columna filtrada no existe en una
Tabla de resultados o si una opcién de filtro no puede aplicarse, la
configuracién no se aplica.

Menu Views * La configuracion de Show hidden pane.

» Sila opcion Tabbed view se ha seleccionado o no.
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Tabla 6-3: Elementos de la IU que se guardan con los disefios de espacio de trabajo

(continuacién)

Panel Elementos de la IU que se guardan
Samples o » Silalista Samples o Components and Groups esta abierta.
Components : . -

» Si se han seleccionado muestras o componentes especificos para
and Groups

que se muestren en una tabla de resultados (Results Table).

En la lista Samples, la configuracion de Options > Synchronize
Sample Selection.

En la lista Components and Groups, la seleccion de las opciones
All Internal Standards, All Analytes, All Components y Groups
(where applicable).

En la lista Components and Groups, la configuracién de Options >
Show IS

Peak Review

Si el panel Peak Review esta abierto y si esta acoplado.
La vista (View) actual.

Cualquier opcion que se haya seleccionado en Options, incluidas las
opciones de Peak review display settings y la opcién XIC Graph Title.

Calibration » Si el panel Calibration Curve esta abierto.

Curve * La configuracién de Show excluded standards, Show quality
controls, Show legend, Use percent Y-axis y Log-log plot en el
menu Options.

Metric Plot » Si el panel Metric Plot esta abierto.

Configuracion del menu Link.
Configuracién del cuadro de dialogo Regression.

La configuracion de Display "N/A" as 0.0, Show sample names,
Show legend, Use percent Y-axis, Start Y-axis at 0 y Connect with
lines en el menu Options.

Panel Statistics

Si el panel Statistics esta abierto.
Selecciones activas de Sample grouping.

Selecciones activas de Metric.

Guardar el diseino del espacio de trabajo actual

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Abra una tabla de resultados.

3. Personalice el espacio de trabajo segun convenga.
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4. Haga clic en Views > Save current layout.
Se abre el cuadro de didlogo Save Workspace Layout As.

5. Escriba un nombre para el disefio del espacio de trabajo y luego haga clic en Save.

Aplicar otro diseno de espacio de trabajo al proyecto actual

La aplicacion de diferentes disefios de espacio de trabajo al archivo de resultados actual
permite al usuario llevar a cabo rapidamente distintos tipos de analisis de resultados en los
mismos datos.

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.
2. Abra un archivo de resultados.

3. Haga clic en Views > Apply different layout to current results.
Se abre el cuadro de dialogo Apply a Workspace Layout.

4. Haga clic en Browse, seleccione un disefio y luego haga clic en Open.
El cuadro de didlogo Apply a Workspace Layout muestra una vista previa del disefio de
espacio de trabajo seleccionado.

5. Haga clic en OK.

Sugerencia: Aplique los disefios de espacio de trabajo utilizados recientemente
haciendo clic en Views > Recent layouts y seleccionando un disefio.

Definir el diseio del espacio de trabajo actual como el
predeterminado del proyecto

Al definir un disefio de espacio de trabajo predeterminado del proyecto se conserva

un disefio entre varias sesiones o usuarios. También hace que cualquier archivo de
resultados nuevo creado dentro del proyecto se abra con el disefio de espacio de trabajo
predeterminado del proyecto.

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Abra un archivo de resultados.

3. Personalice el disefio del espacio de trabajo para adaptarlo al proyecto.
4

Haga clic en Views > Set current layout as project default.
Se abre el cuadro de dialogo Default Workspace Layout for the Project.

5. En el campo Default layout name, escriba el nombre que desee utilizar para el disefio
y, a continuacioén, haga clic en OK.

6. Haga clic en Results > Save.

Definicidn de la configuracion de exportacién segura del
proyecto

Solo un usuario a quien se haya asignado el rol de administrador puede realizar esta tarea.
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Si esta seleccionada esta opcion, los datos del archivo de texto se cifran durante la
exportacion. Defina una contrasefia para activar el cifrado.

1. En el espacio de trabajo Analytics, haga clic en Projects > Project secure export
settings.

Figura 6-22: Cuadro de didlogo Secure Export Settings

Secure Export Settings X

Project Root: CASCIEX 05 Datal,

Project Name: Example

Encrypt Results Table when exporting for this project

2. Seleccione la casilla Encrypt Results Table when exporting for this project.
3. Escriba una contrasefia en el campo Password.

4. Vuelva a escribir la contrasefia en el campo Confirm Password.

5

Haga clic en OK.

Activacion de la advertencia de pico modificado en
proyecto

Por defecto, esta opcion no esta seleccionada. Cuando esta seleccionada, si un usuario
cambia un cromatograma de la tabla de resultados y guardar los cambios, un mensaje
de advertencia indica que se ha realizado un cambio. El usuario puede escoger seguir
guardando o volver la tabla de resultados.

En el espacio de trabajo Analytics, haga clic en Projects > Enable project modified peak
warning.

Creacion de un método de procesamiento

Los métodos de procesamiento contienen parametros cuantitativos y cualitativos para
el procesamiento de datos. El flujo de trabajo no dirigido se utiliza para componentes
desconocidos.

Sugerencia: Para editar un método de procesamiento existente, haga clic en Process
Method > Open.

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Haga clic en Process Method > New.
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Sugerencia: Para editar el método de procesamiento de la tabla de resultados actual,
haga clic en Process Method > Edit embedded method y, a continuacion, siga con el
paso 3.

3. En la pagina Workflow, seleccione al menos un flujo de trabajo y las muestras de
referencia. Para obtener descripciones de los campos de esta pagina, consulte el
documento Sistema de ayuda.

Sugerencia: Para utilizar el flujo de trabajo de reconstruccion de masa, seleccione solo
Quantitation.

4. Seleccione la pagina Components y, a continuacion, siga estos pasos:

a. Siprocede, seleccione el flujo de trabajo de reconstruccion de masa haciendo clic
en Options > Mass Reconstruction y, a continuacién, haciendo clic en Yes en el
cuadro de dialogo de confirmacion.

b. Complete la tabla de componentes. Para obtener descripciones de los campos de
esta tabla, consulte el documento Sistema de ayuda.

Nota: El flujo de trabajo de reconstruccion de masa solo esta disponible cuando el
algoritmo de integracion se establece en MQ4 o Summation.

Sugerencia: Si se define un grupo en la tabla Components, el usuario puede escoger
sumar los iones en el grupo, aunque el ion precursor y el indice experimental sean
diferentes para las transiciones. La suma de iones no se muestra en la tabla, sino que
se muestra en la pagina Integration y en la tabla de resultados como group name >
Sum. Esta funcion es util para la cuantificacion de proteinas y péptidos.

Sugerencia: Si se desconoce el tiempo de retencion de los componentes, establezca
Retention Time Mode para una masa o férmula quimica en Find n peaks, donde n

es 1, 2, 5, 10 o todo. El software identifica el nUmero especificado de funciones con

la mayor area de pico, asigna el tiempo de retencién adecuado y ejecuta un flujo de
trabajo de procesamiento de picos dirigido. Cuando finaliza el procesamiento, el método
integrado para la tabla de resultados puede guardarse como método dirigido.

Sugerencia: Para importar componentes o componentes y parametros de integracion
de un archivo de texto, utilice el comando adecuado del mend Import. Si la informacion
del componente no contiene unidades de concentracion, el software utiliza el valor de
Concentration units definido en el cuadro de didlogo Project Default Settings.

Nota: Los parametros de integracién no se pueden importar de los métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo de integracién AutoPeak.

Nota: Los parametros de integracién se pueden importar de los métodos de
cuantificacion del software Analyst. Los parametros del software Analyst se asignan
a los parametros de SCIEX OS correspondientes, y se utiliza la configuracion
predeterminada del proyecto para los parametros que no se puedan asignar.
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Nota: Los parametros de integracion se pueden importar de métodos de cuantificacion
del software MultiQuant que no utilizan el algoritmo SignalFinder. En el caso de los
métodos MQ4, S/N Integration Threshold se cambia de 0, el valor predeterminado del
software MultiQuant, al valor predeterminado de proyecto. Los parametros del software
MultiQuant se asignan a los parametros correspondientes de SCIEX OS.

5. Seleccione la pagina Integration y, a continuacion, siga estos pasos:

a. Seleccione los parametros de integracion para cada componente. Para obtener
descripciones de los campos de esta pagina, consulte el documento Sistema de
ayuda.

Sugerencia: Para definir las reglas para la eliminacién automatica de valores
atipicos, haga clic en Options > Remove Outliers Automatically. Consulte el
documento: Sistema de ayuda.

b. (Opcional) Para ver la region de ruido, haga clic en Options > Show Noise
Regions. Consulte la seccion Cémo trabajar con regiones de ruido.

Nota: Show Noise Regions solo se muestra cuando el algoritmo de relacion sefal/
ruido se establece en Standard Deviation o Peak to Peak.

6. (Siprocede) Seleccione la pagina Library Search y, a continuacion, defina los
parametros de busqueda de biblioteca. Para obtener descripciones de los campos de
esta pagina, consulte el sistema de ayuda.

7. Seleccione la pagina Calculated Columns y defina cualquier féormula personalizada
que vaya a ser utilizada en las columnas calculadas personalizadas. Para obtener
descripciones de los campos de esta pagina, consulte el sistema de ayuda.

Nota: Para obtener mas informacion sobre las columnas calculadas, consulte la seccién
Columnas calculadas.

8. Seleccione la pagina Flagging Rules y, a continuacién, seleccione las reglas que
se utilizaran para marcar los resultados en la tabla de resultados. Para obtener
descripciones de los campos de esta pagina, consulte el documento Sistema de ayuda.

Opcionalmente, cree reglas de marcado personalizadas, o personalice los siguientes
valores para las reglas predefinidas:

» Criterios de aceptacién para lo siguiente:

* Precisién de los estandares y controles de calidad
* Rango de concentracion calculada para muestras desconocidas
* Integracion de picos

» Configuraciéon de senales cualitativas para la precision en masa, confianza del tiempo
de retencioén, coincidencia de is6topos, puntuacién de la biblioteca y puntuacion del
buscador de férmulas

» Configuracién de senales cualitativas para la aceptacion de la proporcién de iones.
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10.

11.

La proporcion de iones es la proporcion de respuestas de pico, es decir, el area o
altura del cualificador y cuantificador.

Sugerencia: Para importar las reglas de etiquetado de un archivo de texto, haga clic en
Import.

Seleccione la pagina Formula Finder y, a continuacion, seleccione la configuracion
del buscador de formulas. Para obtener descripciones de los campos de esta pagina,
consulte el documento Sistema de ayuda.

(Si se ha seleccionado el flujo de trabajo no dirigido) Seleccione la pagina Non-targeted
Peaks y defina los parametros de busqueda no dirigida. Para obtener descripciones de
los campos de esta pagina, consulte el documento Sistema de ayuda.

Haga clic en Save.

Sugerencia: Si se crea un método no dirigido, los parametros predeterminados del
proyecto actual se usan para la integracion de picos y dichos pardmetros se guardan

en el archivo del método de procesamiento. Si el método de procesamiento contiene los
analitos dirigidos, los parametros de integracién personalizados para los componentes
dirigidos no afectaran a la integracion de picos no dirigidos. Si el usuario cambia los
parametros predefinidos del proyecto con posterioridad, el parametro cambiado no
afectara el método no dirigido existente, que aun contiene los parametros del momento
de creacion del método. Solo el método no dirigido de nueva creacion utiliza los
parametros cambiados.

Procesamiento de datos

—

Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Haga clic en Results > New.
3. En el cuadro de dialogo Process New Results, utilice las flechas (n y n) para
seleccionar las muestras que se van a procesar.
4. Seleccione un método de procesamiento de una de las siguientes maneras
* Haga clic en Browse, seleccione un método de procesamiento y haga clic en Open.
* Haga clic en New y cree un nuevo método de procesamiento. Consulte la seccién
Creacion de un método de procesamiento.
5. (Opcional) Haga clic en Edit para editar el método de procesamiento. Consulte la
secciéon Creacion de un método de procesamiento.
6. Seleccione una muestra de comparacién para flujos de trabajo no dirigidos.
Haga clic en Process.
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10.

11.

12.

Nota: En analisis no dirigidos, se realiza una agrupacién automatica por aducto. El
algoritmo de agrupacion asigna modificadores de aductos para compuestos con el
mismo tiempo de retencion si la diferencia de masa entre ellos se asocia a un aducto
comun. Esta funcién ayuda a prevenir la investigacion de compuestos duplicados con
distintos aductos de carga.

Si los datos contienen columnas de lotes personalizadas con el mismo nombre que
las columnas predefinidas de la tabla de resultados o formulas existentes, se muestra
un mensaje de advertencia. Haga clic en OK para continuar. Se afiade un caracter de
subrayado (_) al principio de estos nombres de columna.

Para mostrar u ocultar los tipos de muestra, haga clic en el icono de filtrar (W) en la
columna Sample Type y active o desactive las casillas necesarias.

Para establecer los filtros de aceptacion, haga clic en el icono de filtro (') en cualquiera
de las columnas de aceptacion, seleccione Filter by Flag y, a continuacién, seleccione
Pass o Fail.

Nota: Las columnas de aceptacion incluyen Accuracy, Accuracy Acceptance,
Asymmetry Factor, Calculated Concentration, Concentration Acceptance,
Integration Acceptance, Quality Retention Time Delta (min), Retention Time Error
(%) y Total Width.

Para seleccionar filtros cualitativos de confianza, haga clic en la sefal de la puntuacion
Confidence y active o desactive las casillas necesarias.

Nota: Tras generar la tabla de resultados utilizando el algoritmo AutoPeak, si el usuario
cambia la anchura del XIC y el tiempo de retencion esperado, los datos se volveran

a procesar utilizando el modelo de algoritmo anterior a no ser que el usuario actualice
el modelo utilizando la anchura del nuevo XIC y los valores de tiempo de retencion
esperado.

Para filtrar en funcidn de valores individuales de una columna de la tabla de resultados,
haga clic en el icono filtrar ("7') en la cabecera de la columna y seleccione las casillas de
los valores que se mostraran en la tabla de resultados.

Sugerencia: Para aplicar filtros personalizados adicionales, seleccione Text Filters.

Sugerencia: Para volver a aplicar el filtro tras un cambio en la tabla de resultados,

como un cambio del area de conteo, haga clic en Reapply Filter ().

Guarde archivo de resultados de una de las siguientes maneras:

* Haga clic en Results > Save.

» Para evitar cambios en la tabla de resultados, haga clic en Results > Lock results
file and save.
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Adicion de muestras

Condiciones previas

* En el espacio de trabajo Analytics, una tabla de resultados esta abierta.

Esta opcion afiade muestras adicionales a una Results Table actualmente activa.
1. Haga clic en More > Add samples.
2. En el cuadro de dialogo Select Samples, seleccione las muestras necesarias.

* El panel Available muestra las subcarpetas, los archivos wiff2 y las muestras
disponibles en la carpeta Data para el proyecto actual.

+ Expanda las carpetas individuales para ver todas las subcarpetas o archivos wiff2. Si
se expande el archivo wiff2, se abre para ver las muestras disponibles.

» Ultilice las flechas para agregar (n) o quitar (n) muestras.

» Seleccione muestras de las siguientes maneras:

* Haga doble clic en una muestra individual.

» Seleccione una muestra o archivo de datos y, a continuacion, haga clic en n

» Arrastre una muestra o archivo de datos del panel izquierdo al derecho.

Pulse Shift o Ctrl para seleccionar varios archivos o muestras antes de moverlos.

3. Haga clic en OK.
Aparece una barra de progreso mientras se integran las nuevas muestras y se afaden a
la tabla existente.

Personalizar la tabla de resultados

Condiciones previas

» En el espacio de trabajo Analytics, una tabla de resultados esta abierta.

Seleccione el formato numérico y las columnas que se mostraran en la tabla de resultados.
La configuracion de columnas puede aplicarse a todas las tablas de resultados del proyecto.

Nota: Algunas columnas criticas, como Sample Name, Sample ID, Barcode, entre otras, no
deben ocultarse cuando el usuario personaliza la configuracion de las columnas de la tabla
de resultados.

Sugerencia: Silos nombres de las columnas estan truncados, mueva el cursor por
encima del campo para que aparezca el nombre de la columna en la informacion sobre
herramientas.
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1. Haga clic en More > Table display settings.
Se abre el cuadro de didlogo Results Table Display Settings. Para obtener una
descripcion de las columnas de la tabla de resultados, consulte la seccién Columnas
de la tabla de resultados.

Figura 6-23: Cuadro de diadlogo configurar visualizacién de la tabla de resultados

Results Table Display Settings
Project: Default
Show and hide specific colurmns in the results table
Colurmn Groups: o
)
Column Mame @ I Uisfble@ Number.@ LIS Supported @ IT
Accuracy [¥] 0.00 ] =
Accuracy Acceptance il
Acq. Method Mame =l
Acquisition Date & Time ¥
Actual Concentration ¥ 0.00 ]
Area Fi 0.000e0 &
Area / Height Ll 0.00
Ares Ratio ] 0.000e0 =l
Asymmetry Factor | 0.00
Barcode [
Baseline Delta / Height [l 0.000e0
Calculated Concentration [ 0.000e0 |
Comparison
Component Comment
Component Group Mame [#
Component Index | J
@ Save as project default settings Ok e Cancel e

Elemento Descripcion

1 Haga clic para seleccionar un archivo de configuracion de columna
guardado anteriormente con la funcion de exportacién. Los campos del
cuadro de didlogo se actualizan para utilizar la informacion del archivo
seleccionado.

2 Haga clic para guardar la configuracién de cuadro de didlogo actual en
un archivo. Utilice el botén de importacion para importar y utilizar esta

configuracién. Esta opcion permite al usuario cambiar entre diferentes

disposiciones fisicas de columnas.
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Elemento Descripcion

3 El nombre de las columnas, que se muestra en orden alfabético.
Nota: Esta lista también incluye cualquier columna calculada definida
en el método de procesamiento que se haya usado para crear la tabla
de resultados.

4 Una marca de verificacién indica que la columna es visible.
Para los campos numéricos, utilice el formato 0.00 para notaciones
no cientificas y el formato 0.00e0 para notaciones cientificas. Cambie
los puntos decimales para indicar la precisién de los numeros que
se muestran. Solo se puede utilizar un punto (.) como separador de
decimales.
Nota: No se admite la agrupacion de numeros.

6 Las filas de LIS Supported seleccionadas estan predefinidas por el
LIMS vy las selecciones de columnas no se pueden cambiar.

7 Haga clic para utilizar la configuracién de columnas en las tablas de
resultados futuras.

8 Haga clic para aplicar los cambios y, a continuacion, cerrar el cuadro de
dialogo.

9 Haga clic para cancelar los cambios y, a continuacion, cierre el cuadro
de dialogo.

10 Seleccione para editar las columnas de la tabla de resultados.
Los usuarios pueden filtrar las columnas mostradas en la tabla de
resultados basandose en la seleccion. La seleccion de una categoria
ayuda al usuario a encontrar facilmente una columna de la tabla de
resultados.

2. Active o desactive la casilla de la columna Visible segun sea necesario.

Nota: Ademas de las columnas descritas en la seccion Columnas de la tabla de
resultados, la tabla de resultados puede contener columnas de texto y calculadas
personalizadas. Las columnas calculadas se identifican con un asterisco.

3. (Opcional) En la columna Number Format, cambie el formato a entero o notacion

cientifica.

4. (Opcional) En la columna Number Format, cambie el numero de posiciones decimales

que se mostraran.

5. Haga clic en OK.

La nueva configuracion se aplica a la tabla de resultados. Los ajustes también se
guardan y aplican cuando se crea una nueva tabla de resultados o cuando se vuelven a
abrir tablas de resultados guardadas anteriormente.
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Sugerencia: Utilice la fila del encabezado de la tabla de resultados para ajustar el
ancho y el orden de las columnas. Arrastre el borde del encabezado para modificar

la anchura. Arrastre el encabezado de la columna hacia otro lugar de la tabla de
resultados para cambiar el orden de la columna. Haga clic en el icono filtro (W) del
encabezado de una columna para aplicarle un filtro. Cuando se utiliza el boton Export
para exportar una tabla de resultados, los ajustes de anchura, orden vy filtro de la
columna se guardan en el archivo exportado.

Creacion de un informe

Condiciones previas

» En el espacio de trabajo Analytics, una tabla de resultados esta abierta.

Sugerencia: Para seleccionar los analitos que se van a incluir en un informe, utilice la
columna Reportable de la tabla de resultados. Consulte la seccion Columnas de la tabla de
resultados.

1. Haga clic en Reporting > Create Report and Save Results Table.
Se abre el cuadro de didlogo Create Report.

2. Seleccione una plantilla de la lista Template name.
Seleccione un formato de informe.

Para cambiar el nombre de archivo y la ubicacién, haga clic en Browse, vaya a una
ubicacién diferente, escriba un nombre de archivo en File name y haga clic en Save.

Nota: Por defecto, los informes se graban en
ProgramData\SCIEX\Analytics\Reporter\Reports.

5. Haga clic en la casilla Create an individual report for each sample si es necesario.
6. (Opcional) Seleccione un logo diferente para el informe:
a. Haga clic en Replace Logo.

b. Utilice las opciones del cuadro de didlogo Replace Logo para modificar el logo
segun sea necesario.

c. Hagaclic en Save.
d. Haga clic en Cancel.
Haga clic en View Pages para ver el diseno del informe.

8. Haga clic en Create.

Sugerencia: Para crear un informe de los resultados seleccionados utilizando una
plantilla como, por ejemplo, Per Sample Quant, Per Sample Qual, Per Sample Visible
Rows Using Visible Analytes, o Positive Hits Qual, utilice filtros u oculte las columnas no
deseadas de la tabla de resultados.
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Sugerencia: Haga clic en el ejemplo en la Template View del cuadro de dialogo
Create Report para ver el disefio de la plantilla de informe. Para visualizar una plantilla
especifica, el usuario debe tener un archivo jpg con el mismo nombre que la plantilla
ademas del sufijo [Snapshot_X], en el que X es el numero de instantanea de la
secuencia. No deje espacios entre el nombre del archivo y el sufijo.

Por ejemplo, la plantilla All Peaks Qual.docx se llamaria All Peaks Qual[Snapshot_1].jpg
All Peaks Qual[Snapshot_2].jpg All Peaks Qual[Snapshot_3].jpg

Exportacién y almacenamiento de una tabla de resultados

Condiciones previas

* En el espacio de trabajo Analytics, una tabla de resultados esta abierta.

Sugerencia: Para seleccionar los analitos que se van a exportar, utilice la columna
Reportable de |a tabla de resultados. Consulte la seccion Columnas de la tabla de
resultados.

1. Haga clic en Reporting > Export results > Export and save Results Table.

Se abre el cuadro de dialogo Export.

2. Seleccione las opciones segun convenga.

Para obtener una descripcion de las opciones, consulte el documento Sistema de
ayuda.

3. Haga clic en OK.

Exportacién de la tabla de resultados (métrica)

Condiciones previas

* En el espacio de trabajo Analytics, una tabla de resultados esta abierta.

Nota: El fabricante no asume ninguna responsabilidad o eventual obligacion, incluidos
dafios indirectos o consecuentes, una vez que los datos se hayan exportado desde el
espacio de trabajo Analytics.

La exportacién de la tabla de resultados es uno de los métodos controlados para la
generaciéon de datos en el espacio de trabajo Analytics.

Esta funcion se utiliza para crear archivos de texto delimitados por tabulaciones que
contienen informacién de la tabla de resultados activa. La informacion se exporta para todas
las muestras y demas componentes o solo para los componentes visibles para la métrica o
campo que se ha seleccionado.

1. Haga clic en Reporting > Export results > Results Table - Metric.
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Se abre el cuadro de dialogo Export Metric.

2. Seleccione la columna que se va a exportar en el campo Metric y, a continuacion,
establezca las opciones. Consulte el documento Sistema de ayuda.

3. Haga clic en OK.

Transferencia de resultados a un LIMS Watson

Condiciones previas

* Una tabla de resultados esta abierta y bloqueada.

* El software del LIMS Watson esta abierto.

Nota: Se transfiere un subconjunto de las columnas de la tabla de resultados, incluidas
algunas columnas ocultas y algunas otras que no se han designado como Reportable.

1. Haga clic en Reporting > Initiate Transfer to Watson LIMS.
Se abre el cuadro de dialogo de transferencia.

2. En el software del LIMS Watson, importe los datos.

3. En el cuadro de dialogo de transferencia de SCIEX OS, realice una de las acciones
siguientes:

« Sila transferencia se ha realizado correctamente, haga clic en Confirm.

+ Sila transferencia no se ha realizado correctamente, haga clic en Decline.

Transferencia de resultados a otro LIMS

Procedimientos de condiciones previas

» Configurar el LIMS en el espacio de trabajo Configuration. Consulte la seccion Seleccion
de los ajustes del sistema de gestion de la informacién del laboratorio (LIMS).

» Abra una tabla de resultados bloqueada.

Sugerencia: Para seleccionar los analitos que se van a exportar, utilice la columna
Reportable de |a tabla de resultados. Consulte la seccion Columnas de la tabla de
resultados.

1. Haga clic en Reporting > Transfer Results to LIMS.
Se abre el cuadro de dialogo LIMS Transfer.

2. Seleccione una plantilla de la lista Template.

3. Haga clic en Transfer.
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Cémo trabajar con tablas de resultados

Las tablas de resultados resumen la concentracion calculada de un analito, asi como los
resultados del analisis cualitativo (coincidencias de biblioteca, resultados de la bisqueda
de férmulas, etc.) en cada muestra desconocida, basandose en la curva de calibracion.
Las tablas de resultados también incluyen las curvas de calibracion, asi como estadisticas
de los resultados. El usuario puede personalizar la tabla de resultados y ver las tablas de
resultados en diferentes disposiciones.

Nota: Las columnas de la tabla de resultados con un asterisco (*) son columnas de texto
personalizadas o columnas calculadas.

Los datos de una tabla de resultados se pueden exportar a un archivo .txt para usarlos en
otras aplicaciones, como Microsoft Excel. El usuario puede exportar los datos de la tabla de
resultados o solo los datos de las columnas visibles.

Sugerencia: Si se han apilado varias sesiones de la tabla de resultados vertical u
horizontalmente, haga clic en Views > Reset layout para devolver las tablas de resultados a
su disposicion original.

Utilice el menu contextual para editar las filas de las tablas de resultados. Para mostrar este
menu, haga clic con el botdn derecho del ratén en cualquier punto de la tabla de resultados.

Figura 6-24: Menu contextual

Copy Ctrl+C
Paste Ctrl+ ¥
Copy Entwre Table

Sedect All Rows

Apply Current Analyte's Actual Concentrations to All

Tabla 6-4: Comandos del menu contextual

Etiqueta Descripcion

Copy (Copiar) Utilice esta opcidén para copiar los datos actuales en el
portapapeles.

Paste (Pegar) Utilice esta opcién para pegar los datos del
portapapeles a la vista actual.

Copy Entire Table (Copiar tabla completa) Utilice esta opcion para copiar toda la
tabla en el portapapeles.

Fill Down (Rellenar hacia abajo) (Componentes) Utilice esta opcién para
duplicar la informacion de la primera fila seleccionada en todas
las filas seleccionadas siguientes.
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Tabla 6-4: Comandos del menu contextual (continuacion)

Etiqueta

Descripcion

Select All Rows

(Seleccionar todas las filas) Utilice esta opcién para seleccionar
todas las filas de la tabla de resultados activa. Esta funcion

es util si el usuario quiere después aplicar un comando, como
Copy, que actua en las filas seleccionadas.

Apply Current Analyte's
Actual Concentrations
to All

(Aplicar las concentraciones reales del analito actual a todo)
(Analitos) Si hay mas de un analito y todos ellos estan
presentes en estas muestras en la misma concentracion, utilice
esta opcion para proporcionar un atajo para establecer el
campo de concentracion real para todos los analitos de las
muestras estandar. Para utilizar esta funcion:

1. Utilice Components and Groups List para mostrar solo
un analito especifico en la tabla. Consulte la seccién Lista
de componentes y grupos.

2. (Opcional) Filtre la columna Sample Type para ver solo
muestras estandar.

3. Especifique las concentraciones reales del analito, bien
escribiendo directamente en las celdas, bien seleccionando
la columna y pegando texto en ella.

4. Seleccione Apply Current Analyte's Actual
Concentrations to All.

Vuelva a la visualizacién de todos los componentes y todos los
tipos de muestra, segun sea necesario.
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Tabla 6-4: Comandos del menu contextual (continuacion)

Etiqueta Descripcion

Apply Current IS's (Aplicar las concentraciones reales de los patrones internos
Actual Concentrations |actuales a todo) (Patrones internos) Si hay mas de un patrén
to All interno y todos ellos estan presentes en estas muestras en

la misma concentracion, utilice esta opcion para proporcionar
un atajo para establecer el campo de concentracion real para
todos los patrones internos de las muestras estandar. Para
utilizar esta funcion:

1. Utilice la lista Components and Groups List para mostrar
solo un patrén interno especifico en la tabla. Consulte la
seccion Lista de componentes y grupos.

2. (Opcional) Filtre la columna Sample Type para ver solo
muestras estandar.

3. Especifique las concentraciones reales del patrén interno,
bien escribiendo directamente en las celdas, bien
seleccionando la columna y pegando texto en ella.

4. Seleccione Apply Current IS's Actual Concentrations to
All.

Vuelva a la visualizacién de todos los componentes y todos los
tipos de muestra, segun sea necesario.

Filtros de tabla de resultados

Utilice los campos en la parte superior de la tabla de resultados para ver y filtrar el
contenido.

Figura 6-25: Controles de filtrado

42 of 189 rows Filters: 3 |/ Qualify for Rules Filters mmm |
s S —

Define a qualifying row:
v ®
94 1on ratio v
Tabla 6-5: Filtros de tabla de resultados
Etiqueta Descripcion
x of y rows (x de y filas) Muestra el numero de filas visibles (x) del total de filas (y).
Filters (Filtros) Muestra el nimero de columnas a las que se han aplicado
filtros.
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Tabla 6-5: Filtros de tabla de resultados (continuacién)

Etiqueta

Descripcion

Qualify for
Rules Filters

(Calidad para filtros de reglas) Alterna la vista de la tabla de resultados
entre las filas que cumplen los filtros de criterios de acepcion o los
filtros de senales cualitativas de confianza y las que no. Se aplican
criterios de aceptacion y senales cualitativas de confianza en el método
de procesamiento.

Reapply Filter

(Filtro volver a aplicar) Vuelve a aplicar el filtro tras un cambio en la tabla
de resultados, como un cambio del area de conteo.

Nota: Todos los filtros vuelven a aplicarse automaticamente cuando se
afiade o cambia un filtro.

Clear

(Borrar) Borra todos los filtros.

Columnas de la tabla de resultados

Nota:

» Las columnas con un asterisco (*) son columnas de texto personalizadas, columnas
calculadas o columnas creadas a raiz de una regla de etiquetado combinado.

* Las columnas con nombres que comienzan con un caracter de subrayado (_) son
columnas de lotes personalizadas que tienen el mismo nombre que una columna de tabla
de resultados predefinida o férmula.

* La columna Format indica cémo se valida el campo en las férmulas.

* En las columnas que contienen numeros, los usuarios pueden cambiar el formato
numeérico y el niumero de digitos significativos. Elija entre Decimal, Significant Digits o
Scientific Notation en la columna Number Format y, a continuacién, escriba el nimero
de digitos significativos en la columna Number Format Precision del cuadro de dialogo
Results Table Display Settings.

Etiqueta

Descripcién Format Compatible
(Formato) con LIS

Accuracy

(Precision) Presenta la precision de Numero S
patrones y muestras de control de
calidad (QC). Para otros tipos de
muestras, el valor es N/A.

Para patrones de concentracion
conocida, la precision de patrones

y muestras de control de calidad

se define como 100 % x

(Calculated Concentration)/(Actual
Concentration).
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Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Accuracy (Aceptacion de la precision) Muestra el Texto N
Acceptance estado de aceptacion de la precision.
Acq. Method (Nombre del método de adquisicion) Texto S
Name Muestra el nombre del método de
adquisicion utilizado para adquirir la
muestra.
Acquisition Date | (Fecha y hora de adquisicién) Muestra la Texto S
& Time fecha y la hora en la que se adquirié la
muestra.
Actual (Concentracion real) Para patrones y Numero S
Concentration muestras de control de calidad, muestra
la concentracién conocida esperada.
Adduct/ Charge |(Aducto/Carga) Muestra el estado de Texto N
aduccion o de carga del compuesto. El
usuario define este valor en el flujo de
trabajo dirigido. En el flujo de trabajo no
dirigido, el software establece de forma
automatica este valor si se selecciona la
agrupacién por aduccion.
Area (Area) Muestra el area de pico Numero S
detectada. Si no se detecta ningun pico,
el valor se establece en N/A.
Area / Height (Area/Altura) Muestra el area de pico Numero N
detectada dividida entre la altura. Si
no se detecta ningun pico, el valor se
establece en N/A.
Area Ratio (Relacién area) Para analitos que Numero S

utilizan un patrén interno, muestra la
relacién entre el Area del analito y

el IS Area. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.
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Etiqueta Descripcion Format Compatible

(Formato) con LIS
Area Ratio of (Proporcion de comparacion del area) Numero N
comparison Muestra la proporcion de area de la

muestra/muestra de control.

» Sino se detecta ningun pico en el
control, el valor es N/A.

* Si no se detecta ningun pico en la
muestra, el valor es 0.

» Sitodos los picos de la muestra estan
por debajo de Area Ratio Threshold,
el valor es N/A.

» Sino se utiliza una muestra de
comparacion, el valor es No control
sample (Muestra sin control).

< Para la muestra de control, la
proporcién de area para los picos
detectados es siempre 1.

Solo aplicable a flujos de trabajo

cualitativos.
Asymmetry (Factor de asimetria) Muestra la Numero S
Factor distancia desde la linea central del pico

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

AutoPeak (Asimetria AutoPeak) Muestra la Numero N
Asymmetry proporcién de la asimetria del pico
integrado respecto a la simetria
esperada a partir del modelo. Una
proporcion de 1 indica a un ajuste
correcto. Si el valor no es 1, es posible
que la fuente de iones esté saturada o
que la integracion no sea correcta.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

AutoPeak
Candidate
Model Quality

(Calidad modelo candidato AutoPeak)
Muestra la idoneidad del pico para

su uso en la creacion de un modelo

de picos. Si el valor es notablemente
superior a 1, la muestra utilizada para
crear el método de cuantificacion no

es idonea. Utilice un pico con una
mayor respuesta para crear el modelo y
apliquelo a todas las muestras.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero

N

AutoPeak Group
Confidence

(Confianza grupo AutoPeak) Muestra la
probabilidad de que el grupo de picos
reales se integre y de que la integracion
no incluya un pico de ruido falso positivo.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero

AutoPeak
Integration
Quality

(Calidad de integracion AutoPeak)
Muestra la calidad de los datos. La
calidad se representa como un valor de
0 a 1. Si la calidad es inferior a 0,6, debe
investigarse la integracion mas a fondo.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero

AutoPeak Model
Source

(Fuente modelo AutoPeak) Muestra los
nombres de las muestras y de los
componentes que se utilizaron para
modelar el pico. Si el componente que
se utilizé para la modelacién no es el
mismo que el que se integro, revise el
modelo para determinar si es adecuado.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

AutoPeak Num
Peaks

(Numero de picos AutoPeak) Muestra
el numero de picos adyacentes
convolucionados que ha detectado el
algoritmo.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero

N

AutoPeak Peak
Width
Confidence

(Confianza anchura pico AutoPeak)
Muestra el nivel de confianza en la
anchura de pico. Un valor de 1 indica
que la anchura de picoreal y la
esperada son iguales. Un valor superior
a 1 indica que la anchura de pico real es
superior a la esperada. Un valor inferior
a 1 indica que la anchura de pico real es
inferior a la esperada, o bien que el pico
es mas ancho debido a un cambio en las
condiciones cromatograficas.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Numero

AutoPeak
Saturated acc

(AutoPeak saturado) Si se us6 la opcion
Saturation correction para permitir

la correccion de saturacion y el pico
correspondiente se saturd, de modo
que el modelo ajustado se extiende por
encima del pico, este campo contiene
Yes (Si). Si no, la columna esta en
blanco. Si la precision y el %CV para
las muestras en concentraciones mas
altas no estan dentro de los rangos
aceptables, ajuste el valor de Saturation
correction.

Solo aplicable a métodos de
procesamiento que utilizan el algoritmo
de integracion AutoPeak.

Texto
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Barcode

(Codigo de barras) Muestra el ID

Unico para una muestra. El ID unico

se inicia desde el valor especificado
originalmente en el lote utilizado para la
adquisicion de datos.

El Barcode puede contener hasta

20 caracteres. El Barcode no puede
contener ninguno de los siguientes
caracteres: \/: * ? " <> |= o caracteres
de 0 a 31 de la tabla ASCII.

Texto

S

Baseline Delta/
Height

(Punto de referencia delta/altura)
Muestra el valor absoluto de la diferencia
entre la altura del punto de referencia,

al inicio del pico y al final del pico,

y la altura real del pico. Valores
superiores a 0,1 indican que el punto de
referencia podria no haberse integrado
correctamente y que debe revisarse el
pico.

Numero

Calculated
Concentration

(Concentracion calculada) Al utilizar
patrones de una concentracion

conocida, muestra el analisis
retrospectivo de su concentracion a
partir de la curva de calibracién. Las
ecuaciones de regresion describen como
se realiza la regresion para los distintos
tipos de regresion y ponderacion.

Numero

Combined Score

(Puntuacién combinada) (Opcional)
Muestra la puntuacion de un solo
numero que puede utilizarse para
propositos de comparacion relativa.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero

Comparison

(Comparacion) Muestra los
componentes en la muestra de
comparacion.

Numero

Component
Comment

(Comentario del componente) Muestra
un comentario arbitrario del analito o
patrén interno que se aplica a todas las
muestras.

Texto
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Component
Group Name

(Nombre del grupo del componente)
Muestra cualquier nombre de grupo
asociado con el analito o patrén interno.

Texto

N

Component
Index

(indice del componente) Muestra el
indice del analito o patrén interno en el
método de procesamiento original.

Numero

Component
Name

(Nombre del componente) Muestra el
nombre del analito o patrén interno.

Esta columna esta siempre visible en
la tabla de resultados. En el cuadro de
dialogo Column Settings la casilla de
verificacion no esta disponible.

El Component Name puede contener
hasta 50 caracteres.

Nota:

» ElI Component Name Unicamente
se puede cambiar en el método de
procesamiento y no en la tabla de
resultados.

» Esta columna es obligatoria para una
transferencia de sistema de gestién
de la informacién del laboratorio
(LIMS).

Texto

Component
Type

(Tipo de componente) Muestra el tipo de
analito: Quantifier, Qualifier o Internal
Standard.

Texto

Conc. Units

(Unidades de concentracion) Muestra las
unidades de concentracion.

Texto

Concentration
Acceptance

(Aceptacion de la concentracion)
Muestra el estado de aceptaciéon de la
concentracion calculada.

Numero

Concentration
Ratio

(Relacion concentracion) Para analitos
que utilizan un patrén interno, muestra
la relacion entre el valor de Actual
Concentration y el valor de IS Actual
Concentration. Para patrones internos
o analitos sin un patrén interno, el valor
se establece en N/A.

Numero
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Difference from
Average Sample
Time

(Diferencia respecto al tiempo medio de
la muestra) Indica la diferencia entre el
tiempo de andlisis de esta muestra y el
tiempo medio de analisis de todas las
muestras.

Numero

N

Dilution Factor

(Factor de dilucién) Muestra el factor por
el que se ha diluido la muestra. Este
factor se utiliza en el célculo de la curva
de calibracion.

Numero

End Time

(Tiempo final) Muestra el tiempo de
retencion final del pico detectado, en
minutos.

Numero

End Time at 10%

(Tiempo final al 10 %) Muestra el tiempo
en minutos a lo largo de la cara posterior
del pico donde la intensidad es el 10 %
de la altura del pico.

Numero

End Time at 5%

(Tiempo final al 5 %) Muestra el tiempo
en minutos a lo largo de la cara posterior
del pico donde la intensidad es el 5 % de
la altura del pico.

Numero

Expected lon
Ratio

(Proporcién de iones esperada) Muestra
la proporcion de iones esperada para
muestras desconocidas, de control de
calidad y estandar.

Para cada componente de un grupo,
Expected lon Ratio es el promedio
de las proporciones de iones de sus
patrones. No se incluye un patréon en
el célculo del valor de Expected lon
Ratio del componente si se aplican
estas condiciones:

1. El area de pico es N/A.

2. La columna Use no esta
seleccionada.

Numero

Expected RT

(Tiempo de retencién esperado) Muestra
en minutos el tiempo de retencion
esperado original del método de
procesamiento.

Numero
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Expected MW

(Peso molecular esperado) Muestra el
peso molecular esperado, a partir del
método de procesamiento, en Da.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccion de masa.

Numero

S

Formula

(Férmula) (Opcional) Muestra una
férmula quimica valida. Si la férmula
quimica no es valida, el software no la
retiene. Si la férmula quimica es valida,
las columnas Mass (Da) y Isotope se
completan de forma automatica.

Texto

Formula
Confidence

(Confianza formula) Muestra el nivel de
confianza en el Formula Finder Score
en porcentaje. Se calcula conforme a:

* En qué medida se ajusta el espectro
MS al espectro tedrico para el
compuesto, segun la masa.

* En qué medida el espectro MS/MS
adquirido se ajusta al espectro
encontrado en la base de datos del
software LibraryView.

La puntuacion del espectro MS pesa el
doble que la puntuacion del espectro
MS/MS.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto

Formula Finder

(Buscador de formulas) Muestra la
puntuacién de un solo numero que
puede utilizarse para propdsitos de
comparacion relativa. El valor puede
actualizarse utilizando datos de la Peak
Review Formula Finder Results Table.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Formula Finder
Results

(Resultados del buscador de férmulas)
(Opcional) Muestra la mejor coincidencia
de los resultados del buscador de
féormulas.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto

N

Formula Finder
Score

(Puntuacién buscador de formulas)
(Opcional) Muestra la puntuacion de un
solo numero que puede utilizarse para
propositos de comparacion relativa.

Numero

Found at
Fragment

(Encontrado en fragmento) (Opcional)
Muestra la masa de fragmentos (Da)
en la que se encontraron espectros
coincidentes.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero

Found at Mass

(Encontrado en masa) (Opcional)
Muestra la masa de extraccion (Da)
en la que se encontraron espectros
coincidentes.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero

Fragment Mass

(Masa de fragmentos) (Opcional)
Muestra la masa de fragmentos, como
se especifica en el método. El precursor
del fragmento se extrae del MS/MS en la
columna Extraction Mass (Da). Cuando
se proporciona, este valor debe ser
numeérico.

Numero

Fragment Mass
Error (ppm)

(Error de masa de fragmentos [ppm])
(Opcional) Muestra la diferencia entre
encontrado en fragmento y masa de
fragmentos, en ppm.

Numero

Fragment Mass
Error (mDa)

(Error de masa de fragmentos [mDa])
(Opcional) Muestra la diferencia entre
encontrado en fragmento y masa de
fragmentos, en mDa.

Numero
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Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Fragment Mass |(Confianza error de masa de Texto S
Error fragmentos) (Opcional) Muestra el nivel
Confidence de confianza en el error de masa de
fragmentos.
Height (Altura) Muestra la altura de pico Numero S

detectada. Si no se detecta ningun pico,
el valor se establece en N/A.

Height Ratio (Relacién altura) Para analitos que Numero S
utilizan un patrén interno, muestra la
relacion entre el Height y el IS Height.
Para patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en
N/A.

Index (indice) Muestra el indice de la fila en Numero N
el orden original sin clasificar. Si la
tabla se ordena en otra columna, puede
restaurarse al orden original mediante
esta columna.

Injection Volume | (Volumen de inyeccion) Muestra el Numero S
volumen de la muestra almacenado en
el método e inyectado por el procesador
de muestras automatico.

Integration (Aceptacion de integracion) Muestra en Numero N
Acceptance qué medida cumple los criterios de
aceptacion la integracién de picos. Se
calcula conforme a estos factores, segun
se haya configurado en las reglas de
marcado:

» (Calidad de integracién
* Factor asimétrico
* Ancho total del pico en minutos

» Error de tiempo de retencién, medido
como porcentaje o en minutos
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Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Integration Type | (Tipo de integracion) Muestra el tipo de Texto S

integracion.

Baseline: Un pico autbnomo que se
integré del modo habitual.

Valley: Indica que habia dos picos
adyacentes y que la sefial no volvid
al valor del punto de referencia entre
ellos.

N/A: Indica que un pico no se ha
detectado.

Manual: Indica que el pico se integro
manualmente.
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Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
lon Ratio (Proporcion de iones) Muestra la Numero S

proporcion de iones. Las proporciones
de iones se determinan cuando se han
registrado al menos dos transiciones

MRM de un unico analito en un grupo.

Todos los analitos de un grupo
constituyen un subgrupo de analito.
Todos los patrones internos de un grupo
constituyen un subgrupo de IS. El primer
componente de un subgrupo se utiliza
como ion de cuantificador. El resto de los
componentes del subgrupo se utilizan
como iones de calificador.

Proporcién de iones = (Area de pico o
altura de calificador) | (Area de pico o
altura de cuantificador)

La proporcion de iones se puede
calcular para el area de pico o para

la altura de pico. Si el método de
procesamiento utiliza el area para la
regresion del primer componente, es
decir, el componente para el cual el
indice de componente es 1, en la tabla
de resultados, el area de pico se utiliza
para calcular la proporcion de iones para
toda la tabla de resultados. Si la altura
se utiliza en la regresion del primer
componente, la altura del pico se utiliza
para el calculo.

* Si un componente no es miembro de
un grupo, el valor de lon Ratio se
establece en N/A.

» Sino se detecta el pico, el valor de
lon Ratio se establece en N/A.

» Sila proporcion de iones se aplica
a todos los componentes, tanto en
el subgrupo de analito como en el
de patron interno, el calificador es el
cuantificador.
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Instrucciones de funcionamiento

: Procesamiento

Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

+ Sila integracion cambia para
los picos del cuantificador o del
calificador, se vuelve a calcular la
proporcion de iones.

Nota: El usuario puede definir reglas de
etiquetado para la proporcion de iones
en el método de procesamiento.

lon Ratio
Acceptance

(Aceptacion de proporcion de iones)
Muestra el estado de aceptacion de la
proporcion de iones.

Numero

lon Ratio
Confidence

(Confianza en la proporcién de iones)
Muestra el nivel de confianza en la
proporcién de iones.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto

(Patrén interno) Muestra si la fila

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

Nota: La casilla de verificacion

IS se selecciona automaticamente

para los nombres de muestra que
contienen .heavy o -cis porque estas
muestras se definen como patrones
internos en flujos de trabajo de
protedmica. Para otros flujos de trabajo,
no son patrones internos, por lo que

la casilla de verificacion IS debe estar
desactivada.

Numero

IS Actual

Concentration

(Concentracion real del patrén interno)
Muestra la concentracion real del patron
interno asociada al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patrén interno, el valor se establece en
N/A.

Numero
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
IS Area (Area del patrén interno) Muestra el Numero N

area del patrén interno asociada al
analito actual. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.

IS Area / Height | (Area/altura del patrén interno) Muestra Numero N
la proporcion del valor de IS Area con

el valor del IS Height del patron interno
asociada al analito actual. Para patrones
internos o analitos sin un patrén interno,
el valor se establece en N/A.

IS Baseline (Punto de referencia delta/altura del Numero N
Delta / Height patrén interno) Muestra el valor absoluto
de la diferencia entre la altura del punto
de referencia, al inicio del pico y al final
del pico, y la altura real del pico. Valores
superiores a 0,1 indican que el punto de
referencia podria no haberse integrado
correctamente y que debe revisarse el
pico.

IS Comment (Comentario del patrén interno) Muestra Texto N
un comentario arbitrario del patrén
interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patrén interno, el valor se establece en
N/A.

IS End Time (Hora final del patrén interno) Muestra Numero N
la hora en la que finaliza la adquisicion
para el patrén interno asociada al
analito actual. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.

IS Expected MW | (Peso molecular esperado de patron Numero S
interno) Muestra el peso molecular
esperado del patron interno asociado
con el analito actual, en Da. Para
patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en
N/A.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccién de masa.
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

IS Expected RT

(Tiempo de retencién esperado del
patrén interno) Muestra el tiempo de
retencion esperado del patréon interno
asociado al analito actual. Para patrones
internos o analitos sin un patrén interno,
el valor se establece en N/A.

Numero

N

IS Height

(Altura del patrén interno) Muestra la
altura del patrén interno asociada al
analito actual. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.

Numero

IS Integration
Type

(Tipo de integracion del patrén interno)
Muestra el tipo de integracion del patrén
interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en
N/A.

Texto

IS Mass Info

(Info. de masa del patrén interno)
Muestra la informacion de masa del
patrén interno asociada al analito actual.
Para patrones internos o analitos sin un
patrén interno, el valor se establece en
N/A.

Texto

IS MW

(Peso molecular de patrén interno)
Muestra el peso molecular encontrado
del patrén interno asociado con el analito
actual, en Da. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccién de masa.

Numero

IS MW Delta (Da)

(Delta de peso molecular de patrén
interno [Da]) Muestra la diferencia entre
el peso molecular esperado del patron
interno y el encontrado, en Da.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccién de masa.

Numero
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Etiqueta Descripcion Format Compatible

(Formato) con LIS
IS MW Delta (Delta de peso molecular de patréon Numero S
(ppm) interno [ppm]) Muestra la diferencia

entre el peso molecular esperado del
patrén interno y el encontrado, en ppm.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccion de masa.

IS Name (Nombre del patréon interno) Muestra Texto N
el nombre de componente del patrén
interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en

N/A.
IS Peak (Comentario de pico del patrén interno) Texto N
Comment Muestra el comentario de pico del patréon

interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patrén interno, el valor se establece en
N/A.

IS Quality (Calidad del patrén interno) Muestra la Numero N
calidad del patron interno asociado al
analito actual. Para patrones internos o
analitos sin un patrén interno, el valor se
establece en N/A.

IS Region (Altura de la region del patrén interno) Numero N
Height Muestra la altura para la region
estandar interna. Para patrones internos
0 analitos sin un patrén interno, el valor
se establece en N/A.

IS Retention (Tiempo de retencion del patrén interno) Numero N
Time Muestra el tiempo de retencion del
patron interno asociado al analito actual.
Para patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en
N/A.

IS Signal / Noise | (Sefial/ruido del patrén interno) Muestra Numero N
la relacion sefial/ruido del patrén interno
asociada al analito actual. Para patrones
internos o analitos sin un patrén interno,
el valor se establece en N/A.
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

IS Start Time

(Hora inicio patron interno) Muestra

la hora de inicio del patrén interno
asociado al analito actual. Para patrones
internos o analitos sin un patrén interno,
el valor se establece en N/A.

Numero

N

IS Total Width

(Anchura total del patrén interno)
Muestra la anchura total del patrén
interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patrén interno, el valor se establece en
N/A.

Numero

IS Width at 50%

(Anchura al 50 % del patron interno)
Muestra la anchura al 50 % del patron
interno asociado al analito actual. Para
patrones internos o analitos sin un
patron interno, el valor se establece en
N/A.

Numero

Isotope
Confidence

(Confianza de is6topos) Muestra el
nivel de confianza de la proporcién de
isétopos.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto

Isotope Ratio
Difference

(Proporcion de isétopos) Identifica la
diferencia entre el patrén de isétopos
tedrico, basado en la formula, y el patron
de isotopos del espectro adquirido.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero

LC Method

(Método de LC) Muestra el nombre del
método de LC utilizado para adquirir los
datos.

Texto

Library
Confidence

(Confianza biblioteca) Muestra el nivel
de confianza en Library Hit basado en
la puntuacion de Library Score.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Library Hit (Coincidencia en la biblioteca) Muestra Texto N

el nombre del compuesto de la mejor
coincidencia en la biblioteca, es decir, el
compuesto con la puntuacion de pureza
mas alta y la férmula que coincide con la
féormula solicitada.

El valor puede actualizarse utilizando
datos de la cuadricula Peak Review
Library Search Results. Solo aplicable a
flujos de trabajo cualitativos.

Library Score (Puntuacién biblioteca) Muestra la Numero N
idoneidad del ajuste de la coincidencia
de biblioteca respecto a la masa
encontrada.

Solo aplicable a flujos de trabajo

cualitativos.
Mass Error (Error de masa [ppm]) Muestra la Numero N
(ppm) diferencia entre la masa encontrada y

la masa de extraccion, expresada en
partes por millén.

Solo aplicable a flujos de trabajo

cualitativos.
Mass Error (Error de masa [mDa]) Muestra la Numero N
(mDa) diferencia entre la masa encontrada y

la masa de extraccion, expresada en

milidaltons.

Solo aplicable a flujos de trabajo

cualitativos.
Mass Error (Confianza en el error de masa) Muestra Texto N
Confidence el nivel de confianza en el error de

masa.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.
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Etiqueta

Descripcion

Format Compatible
(Formato) con LIS

Mass Info

(Info. de masa) Muestra la informacion Texto S
de masa asociada al componente.

» Para experimentos de MRM es
Q1/Q3 y para experimentos de perfil,
o analisis completo, es inicio - parada.

» Para experimentos de UV, ADC o
DAD, es la longitud de onda (DAD) o
la informacion de canal (UV/ADC).

Si existe la masa de fragmentos, se
usara para la extraccion de XIC.

Si no hay masa de fragmentos, la
masa precursora debe usarse para la

extraccion de XIC.

Modified

(Modificados) Muestra si los parametros Numero S
de busqueda de picos se han
modificado. Una casilla seleccionada
indica que los parametros de busqueda
de picos en el método de procesamiento
se han modificado en el panel Peak

Review.

MS Method

(Método de MS) Muestra el nombre del Texto N
método de MS utilizado para adquirir los

datos.

Mw

(Peso molecular) Muestra el peso Numero S
molecular encontrado del analito, a partir
del grafico reconstruido, en Da.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccion de masa.

MW Delta (Da)

(Delta de peso molecular [Da]) Muestra Numero S
la diferencia entre el peso molecular
esperado y el encontrado, en Da.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccion de masa.
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
MW Delta (ppm) |(Delta de peso molecular [ppm]) Muestra Numero S

la diferencia entre el peso molecular
esperado y el encontrado, en ppm.

Solo es aplicable a los flujos de trabajo
de reconstruccion de masa.

Non-Targeted (Pico no dirigido) Indica si el pico ha sido Numero N
Peak encontrado por el Buscador de picos
avanzado.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Operator Name |(Nombre del operador) Muestra el Texto S
nombre del operador del instrumento
que adquirio la muestra.

Original (Nombre del archivo original) Muestra el Texto S
Filename nombre del archivo.
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Outlier Reasons

(Razones de valores atipicos) Cuando
se ha establecido la extraccion
automatica de los valores atipicos en
el método de cuantificacién, muestra
qué criterio se ha encontrado fuera

de los limites predeterminados del
componente.

La columna Outlier Reasons esta
vinculada a las reglas de extraccién
automatica de valores atipicos en

el método de cuantificacion. Es una
columna preestablecida de la tabla de
resultados.

Razon por la que el valor atipico esta
marcado con un indicador:

« Exactitud
« Concentracion
* Proporcion de iones

Si hay un pico solo para el
cuantificador o solo para el
cualificador, se marcara la proporcion
de iones de ambos componentes. Si
ninguno de dichos componentes tiene
picos, no se marcara la proporcién

de iones para ninguno de los
componentes.

* No se puede calcular la proporcion de
iones esperada

* Ha fallado una regla de marcado
personalizada creada por el usuario.

Texto

N

Peak Comment

(Comentario de pico) Muestra un
comentario arbitrario de la fila.

Texto

Plate Number

(Numero de placa) Muestra el nimero
de placa del procesador de muestras
automatico utilizado para adquirir los
datos, segun lo indicado en el Editor de
lotes.

Texto
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Points Across
Baseline

(Puntos a lo largo del punto de
referencia) Muestra el numero de
analisis a lo largo del pico.

Numero

N

Points Across
Half Height

(Puntos a lo largo de media altura)
Muestra el numero de andlisis a lo largo
del pico, aproximadamente al 50 % de la
altura.

Numero

Polarity

(Polaridad) Indica la polaridad del
experimento utilizado para adquirir la
muestra.

Texto

Precursor Mass

(Masa precursora) Muestra los
parametros de entrada de
procesamiento tomados del método de
procesamiento.

Esta columna esta siempre visible en
la tabla de resultados. En el cuadro de
dialogo Column Settings la casilla de
verificacion no esta disponible.

Numero

Proc. Method
Name

(Nombre del método de procesamiento)
Muestra el nombre del método de
procesamiento que cred la tabla de
resultados.

Texto

Quality

(Calidad) Muestra la calidad del pico
integrado. Se comparan el area de pico
integrado y el area de una ventana de
tiempo de retencion mayor. Un valor

de 0 indica que el pico presenta una
integracion deficiente o que no hay
ningun pico. Un valor de 1,0 indica un
pico bien integrado que no es necesario
revisar.

Numero

Rack Number

(NUumero de gradilla) Muestra el nimero
de gradilla del procesador de muestras
automatico utilizado para adquirir datos,
segun lo especificado en el editor de
lotes.

Texto
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Region Height

(Altura de region) Muestra la altura de
pico del pico mas grande proximo al

pico real detectado. Esto es util en
conjuncién con el campo Quality. Los
picos con una baja calidad que también
tienen una Region Height razonable,
necesitan revisarse. Si la Region Height
es pequefa, no hay un pico significativo.

Numero

N

Relative RT

(Tiempo de retencién relativo) Para
analitos que utilizan un patrén interno,
muestra la relacion entre el valor de
Retention Time y el valor de IS
Retention Time. Para patrones internos
0 analitos sin un patrén interno, el valor
se establece en N/A.

Numero

Reportable

(Notificable) Muestra si el resultado esta
incluido en los informes, exportaciones y
transferencias a LIMS.

Numero

Retention Time

(Tiempo de retencién) Muestra el tiempo
de retencion real del pico detectado, en
minutos.

Numero

Retention Time
Delta (min)

(Tiempo de retencion delta) Muestra la
diferencia entre el tiempo de retencion
definido para la masa y el tiempo de
retencion real.

Numero

Retention Time
Error (%)

(Error tiempo de retencion [%]) Muestra
el porcentaje de error entre "encontrado
en tiempo de retencion" y "tiempo de
retencion esperado”.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Numero

RT Confidence

(Confianza tiempo de retencion) Muestra
la confianza en el tiempo de retencion.

Solo aplicable a flujos de trabajo
cualitativos.

Texto

Sample
Comment

(Comentario muestra) Muestra un
comentario de la muestra especificado
por el usuario.

Texto
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Sample ID (Identificador muestra) Muestra un Texto S

identificador de la muestra especificado
por el usuario. El Sample ID se
especifica en el editor de lotes antes de
enviar la muestra para la adquisicion.

Si el flujo de trabajo de adicion de
patrones esta habilitado en el método
de procesamiento, el Sample ID se
utiliza como un identificador de grupo
para cada grupo de adicion de patrones.
SCIEX OS vincula cada muestra con
una concentracion desconocida de
analito con muestras a las que se hayan
afadido concentraciones conocidas y
diversas del mismo analito.

El Sample ID puede contener hasta
252 caracteres. El Sample ID no puede
contener ninguno de los siguientes
caracteres: \/: * ? " <> |= o caracteres
de 0 a 31 de la tabla ASCII.

Sample Index (Indice muestra) Muestra el indice de la Numero S
muestra actual.

Nota: Esta columna esta bloqueada y
siempre se muestra a la izquierda de la
tabla de resultados.

Sample Name (Nombre muestra) Muestra un nombre Texto S
de muestra especificado por el usuario.
El Sample Name se especifica en

el editor de lotes antes de enviar la
muestra para la adquisicion.

El Sample Name debe contener entre
1y 252 caracteres. El Sample Name
no puede contener ninguno de los
siguientes caracteres: \/:*?"<>|=0
caracteres de 0 a 31 de la tabla ASCII.

Nota: Esta columna esta bloqueada y
siempre se muestra a la izquierda de la
tabla de resultados.
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Sample Type

(Tipo de muestra) Muestra el tipo de
muestra.

Texto

S

Scanned
Barcode

(Cédigo de barras escaneado) Muestra
el codigo de barras escaneado antes de
la inyeccion.

Texto

Signal / Noise

(Senal/ruido) Muestra una estimacion
de la proporcion de la altura del pico
detectado y el ruido presente en el
cromatograma.

Para el algoritmo de integracion
AutoPeak, se estima el ruido con el
ruido relativo calculado y el punto de
referencia en la posicién del apice
del pico. El algoritmo MQ4 utiliza un
enfoque similar salvo en que el punto
de referencia se estima mediante el
cromatograma completo.

Numero

Slope of
Baseline

(Pendiente del punto de referencia)
Muestra la pendiente del pico integrado
desde el punto de referencia:

[(intensidad al final del pico) —
(intensidad al inicio del pico)] + anchura
de pico

Numero

Start Time

(Tiempo inicio) Muestra el tiempo de
retencion de inicio del pico detectado, en
minutos.

Numero

Start Time at
10%

(Tiempo inicio al 10 %) Muestra el
tiempo en minutos a lo largo de la cara
frontal del pico donde la intensidad es el
10 % de la altura del pico.

Numero

Start Time at 5%

(Tiempo inicio al 5 %) Muestra el tiempo
en minutos a lo largo de la cara frontal
del pico donde la intensidad es el 5 % de
la altura del pico.

Numero
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Etiqueta Descripcion Format Compatible

(Formato) con LIS
Std Addition (Precision adicion patrones) Muestra Numero N
Accuracy la precision de las muestras de

concentraciones conocidas que se han
cuantificado por medio de la adicion de
patrones de diferentes concentraciones.
Cuando se activa el flujo de trabajo

de adicién de patrones en el método

de procesamiento, el Sample Type

de todas las muestras se define de
forma automatica como Standard. Si se
cambia el Sample Type a otro tipo, o

si no esta habilitado el flujo de trabajo
de adicién de patrones, este valor

se define como N/A. Para muestras

de concentracion conocida, como una
muestra de control de calidad en un lote,
el Std Addition Accuracy se define
como:

100 % x (Concentracion calculada
adicion patrones) | (Concentracion real
adicion patrones).

Std Addition (Concentracion real adicion patrones) Numero N
Actual Muestra la concentracion conocida
Concentration especificada por el usuario para las
muestras que se cuantifican por medio
de la adicion de patrones. Por ejemplo,
una muestra de calidad de control en un
lote. Si Sample Type no es Standard,
este valor se define como N/A.
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Etiqueta

Descripcion

Format
(Formato)

Compatible
con LIS

Std Addition
Calculated
Concentration

(Concentracion calculada adicion
patrones) Muestra el valor del analisis
retrospectivo de la concentracion
extrapolando la curva de adicién de
patrones a la abscisa en el origen con
una regresion lineal y sin ponderacion.
Para las muestras que se cuantifican por
medio de la adicién de patrones, la Std
Addition Calculated Concentration se
define como:

Intercept/Slope

Si Sample Type no es Standard, si no
se activa el flujo de trabajo de adicion de
patrones en el método de procesamiento
0 si no se encuentra un pico en las
muestras no enriquecidas de un grupo
de adicién de patrones, este valor se
define como N/A.

Numero

N

Super group ID

Algoritmo, modo de grupo
(Supergrupo)Scout Triggered MRM
(stMRM): Nombre del supergrupo al
que se ha asignado una transicién de
marcador y una transicion dependiente.

Texto

Tailing Factor

(Factor de bajada) Muestra la distancia
desde la pendiente frontal del pico

hasta la pendiente posterior, dividida
entre el doble de la distancia desde la
linea central del pico hasta la pendiente
frontal. Todas las mediciones se realizan
al 5 % de la altura maxima del pico.

Numero

Time Since First
Sample (min)

(Tiempo desde la primera muestra
[minutos]) Indica la cantidad de tiempo,
en minutos, desde que se inicio la
adquisicion de la primera muestra.

Numero

Time Since Last
Sample (sec)

(Tiempo desde la ultima muestra
[segundos]) Indica la cantidad de tiempo,
en segundos, desde que se inicid la
adquisicion de la ultima muestra.

Numero

Total Width

(Anchura total) Muestra la anchura de
pico cromatografico, en minutos, en el
punto de referencia.

Numero
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Etiqueta Descripcion Format Compatible
(Formato) con LIS
Used (Usado) Muestra si el resultado se usa. Numero S

< Para todas las muestras, la casilla
seleccionada indica que el resultado
se utiliza en el célculo de valores de
referencia y en la ejecucion de las
reglas de marcado.

» Para las muestras estandar, la casilla
seleccionada indica que el resultado
se utiliza en la construccién de la
curva de calibracion, en la regresion
y en los calculos estadisticos.

* Para las muestras de control de
calidad, la casilla seleccionada indica
que el resultado se utiliza para el
calculo de las estadisticas de control
de calidad.

» Para otro tipo de muestras, la casilla
seleccionada indica que el resultado
se utiliza en los calculos.

Vial Number (Numero de vial) Muestra el numero Texto S
de vial del procesador de muestras
automatico utilizado para adquirir datos,
segun lo especificado originalmente en

el lote.

Width at 10% (Anchura al 10 %) Muestra la anchura de Numero N
pico medida al 10 % de la altura del pico.

Width at 5% (Anchura al 5 %) Muestra la anchura de Numero N
pico medida al 5 % de la altura del pico.

Width at 50% (Anchura al 50 %) Muestra la anchura Numero S

de pico cromatogréfico, en minutos, del
pico detectado medido en la mitad de la
intensidad de su apice.

XIC Width (Da) [(Anchura XIC [Da]) Muestra la anchura Numero S
del cromatograma de iones extraidos en
daltons.

XIC Width (ppm) [ (Anchura XIC [ppm]) Muestra la anchura Ndmero S

del cromatograma de iones extraidos en
ppm (partes por millén).
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Filtros de aceptacion

Utilice la opcidn Filter by Flag en el menu Filtro para obtener una columna de la tabla de
resultados para escoger si filtrar la columna en funcién de los criterios de aceptacion. La
tabla de resultados puede filtrarse en funcion de los criterios de aceptacion de la siguiente
manera:

» Pass: Muestra las filas que coinciden con los criterios que se definieron en el método de
procesamiento.

» Fail: Muestra las filas que no coinciden con los criterios que se definieron en el método
de procesamiento.

Figura 6-26: Filtrar por indicador

Filter by Flag » Pass

Text Filters > Eail

Los filtros de aceptacion se pueden seleccionar para cualquier columna para la que se haya
aplicado una norma de marcado, asi como los siguientes criterios de aceptacion:

» Accuracy

» Accuracy Acceptance

* Asymmetry Factor

+ Calculated Concentration

» Concentration Acceptance
* Integration Acceptance

* Quality

* Retention Time Delta (min)
* Retention Time Error (%)

+ Total Width

Senales cualitativas de confianza

Utilice los criterios de aceptacion para definir las filas de calificacion. Una fila de calificacion
es una fila en la que los criterios de aceptacion coinciden con los criterios definidos en el
método de procesamiento.
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Figura 6-27: Filas de calificacién
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Las sefiales cualitativas muestran el estado de confianza para cada fila a la que se aplica
una regla cualitativa o una regla de aceptacion de la proporcion de iones. Para obtener
informacion sobre las reglas de etiquetado, consulte el documento Sistema de ayuda.

Sugerencia: La tabla de resultados se puede filtrar utilizando los filtros de senales
cualitativas de confianza. Seleccione la casilla Qualify for Rules Filters para alternar la
vista de la tabla de resultados entre las filas que coinciden con los filtros de confianza y las
que no. Los filtros de confianza incluyen: correcto, marginal, incorrecto y N/A.

Tabla 6-6: Senales cualitativas de confianza

Icono de Descripcién

sefal

cualitativa

v Muestra qué componentes cumplen los niveles de confianza definidos en
el método de procesamiento.
Muestra qué componentes cumplen el nivel de diferencia de porcentaje
marginal definido en el método de procesamiento.

e Muestra qué componentes cumplen el nivel de diferencia de porcentaje
inaceptable definido en el método de procesamiento.
Muestra qué parametros de confianza no son aplicables al componente.

Lista de componentes y grupos

Cuando se abre una tabla de resultados, se muestra una lista de componentes y
grupos actuales a la izquierda de la ventana principal. Utilice esta lista para sustituir los
componentes que se pueden ver en la tabla de resultados y en cualquier panel Peak Review
o Calibration Curve vinculado. Toda la informacién se muestra como esta definida en el
método de procesamiento.
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Figura 6-28: Componentes y grupos

Samples | Components and Groups -

All Components

All Internal Standards
Internal Std Cuant

Intermal 5td lon Ratio

All Analytes

25-0H-VitD3-Quant
25-0H-VitD3 lon Ratio
25-0H-VitD2-Cuant
25-0H-VitD2 lon Ratio

Haga clic en una opcion individual de la lista para mostrar solo los componentes de dicha
opcion. Use Mayus + clic o Ctrl + clic para seleccionar varios elementos (por ejemplo, dos
analitos especificos).

Sugerencia: Cambie el ancho de la lista arrastrando el extremo derecho del panel hacia la
derecha o la izquierda.

El orden de las filas en la tabla de resultados no se ve afectado al filtrar. La tabla esta
preconfigurada para quedar ordenada primero por muestra y luego por componente, en el
orden indicado en el método de procesamiento.
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Tabla 6-7: Opciones

Etiqueta Descripcion

Show IS (Mostrar patrén interno) Haga clic para mostrar las filas de la tabla de

resultados tanto para el analito seleccionado actualmente como para el
patron interno correspondiente. Equivale a hacer clic en el analito y luego
hacer clic en el patrén interno mientras se pulsa Ctrl, con lo que se
seleccionan ambos.

Find (Buscar) Haga clic para buscar los elementos de la lista que coincidan con

el texto especificado.

Revision de picos

Procedimientos de condiciones previas

Abra una tabla de resultados.

Use el panel Peak Review para:

Inspeccionar visualmente los cromatogramas sin procesar, de forma que se pueda
determinar la calidad del proceso de deteccién de picos.

Corregir los cromatogramas que no se han integrado correctamente ajustando los
parametros de deteccién de picos o seleccionando manualmente los puntos de inicio y
fin para la integracién. Una vez que se ha vuelto a integrar un cromatograma, la tabla de
resultados se actualiza automaticamente con la nueva area de picos y otros parametros.

Inspeccionar visualmente los espectros MS y MS/MS del XIC integrado.

Revise los resultados de Formula Finding y Library Search, y actualice los resultados de
la tabla de resultados, si es necesario.

(Flujo de trabajo de reconstruccion de masa) Inspeccione visualmente el espectro
promedio y el espectro de reconstruccion.

(Flujo de trabajo de reconstruccion de masas) Corrija los cromatogramas en los que

no se ha seleccionado la regién de XIC correctamente ajustando los parametros de
busqueda de picos o seleccionando manualmente la region de XIC. Tras seleccionar una
nueva regién de XIC, el espectro promedio y el espectro de reconstruccion se vuelven a
generar.

(Flujo de trabajo de reconstruccion de masa) Corrija los picos de masa que no se hayan
seleccionado correctamente ajustando los parametros de seleccion del pico de masa o

seleccionado manualmente el pico de masa. Tras modificar el pico de masa, la tabla de
resultados se actualiza automaticamente con el nuevo pico y otros parametros.

Haga clic en Displays the peak review ().

2. Enlalista Components and Group del panel de la izquierda, haga clic en un
componente.
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3. (Opcional) Personalice el disefio del panel de revision de picos en el menu View. Para
obtener una descripcion de las opciones de View, consulte el documento Sistema de
ayuda.

4. (Opcional) Haga clic en Options > Peak review display settings para cambiar el
aspecto del panel Peak Review. Por ejemplo, seleccione el numero de cromatogramas
que desea visualizar a la vez. Para obtener una descripcion de las opciones, consulte el
documento Sistema de ayuda.

Figura 6-29: Cuadro de dialogo de opciones de revision de picos

Peak Review Options

Appearance

Number of rows: 2 v
Number of columns: 2 hd
COwverlay:

Don't overlay v

Highlight active graph using:
Bold, italic title and grey background v

Mark expected RT with arrow

5. (Opcional) Para ampliar un pico, utilice uno de estos métodos:

» Haga clic en Options > Peak review display settings y, a continuacion, haga clic en
Zooming para cambiar los parametros de ampliacion de los picos.

» Arrastre el cursor sobre la region que se va a ampliar en el eje X o en el gje Y.

6. (Opcional) Para expandir un pico para llenar el panel de revisién de picos entero,

seleccione el pico y haga clic en Peak magnifier (E).

Sugerencia: Cuando un icono del panel de revisidn de picos esta negro, la funcién
correspondiente esta habilitada. Para desactivarla, haga clic en el icono otra vez.

7. (Opcional) Para ver y ajustar la region de ruido en el grafico, haga clic en Options >
Show Noise Regions y, a continuacion, ajuste la region de ruido, si procede. Consulte
la seccion Cémo trabajar con regiones de ruido.

Nota: La regién de ruido solo puede ajustarse si se utiliza el algoritmo de relacion sefal/
ruido Peak to Peak o Standard Deviation.
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8. Siun cromatograma o un gréafico de reconstruccién contiene varios picos y se ha
integrado uno incorrecto, arrastrelo por encima del pico correcto para configurar un
nuevo tiempo de retencion previsto o peso molecular previsto. Si es necesario, ajuste
los parametros de busqueda e integracion de los picos.

9. (Opcional) Para aplicar los nuevos parametros a todas las muestras del componente
o grupo de la muestra, utilice las opciones del menu contextual. Para obtener mas
informacion, consulte la seccion Cémo trabajar con picos en el panel de revisiéon de
picos.

Sugerencia: Para visualizar los picos integrados, haga clic en Displays the peak

review (). En el panel revision de picos, seleccione Options > Show navigation
controls. A continuacién, haga clic en los iconos de navegacion. Para obtener una
descripcion de los iconos, consulte el documento Sistema de ayuda.

Sugerencia: Desactive la integracién haciendo clic en Set peak to "not found" ().
El usuario puede ver los datos sin procesar antes de integrar manualmente el pico. No
se pueden editar los parametros de integracion.

10. Haga clic en Enable manual integration mode (m) en el panel Peak Review para
utilizar el modo de integracion manual.

11. Arrastre el cursor desde la base de un lado del pico de interés al otro lado.
De este modo, el pico se integrara manualmente y los parametros de integracion
utilizados anteriormente ya no estaran disponibles.

Sugerencia: Si el pico acaba de modificarse, puede revertirse al método original
haciendo clic con el botén derecho y, a continuacion, haciendo clic en Revert Peak
to Original Method.

Sugerencia: Para eliminar la integracién manual y habilitar los campos de parametro de
integracion, deseleccione la casilla Manual Integration y vuelva a hacer clic en Enable

manual integration mode (m).

12. (Opcional) Para mostrar el pico actual en el espacio de trabajo explorador, haga clic en
Open data exploration ().

Se conserva el nivel de ampliacién actual.

Nota: La integracion manual de un pico se mantiene hasta que el usuario cambia la
integracién del pico en cuestion en el panel Peak Review o edita el método integrado
para cambiar el componente.

Nota: En el flujo de trabajo de reconstruccion de masa, si un pico de reconstruccion de
masa se integra manualmente, la region de XIC correspondiente y el espectro promedio
se mantienen hasta que el usuario cambia la integracion del pico en cuestién en el panel
Peak Review o edita el método integrado para cambiar el componente.
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Coémo trabajar con picos en el panel de revision de picos

Tabla 6-8: Funciones de revision de picos

Para hacer esto

Haga esto

Copiar parametros de
integracién

Utilice este comando junto con Paste Integration Parameters
para copiar los parametros de busqueda de picos de un
cromatograma a otro. Este comando se puede usar si se
necesita hacer el mismo ajuste a los parametros para varios
cromatogramas.

1. En un gréfico que tenga un cromatograma activo abierto,
haga clic con el botén derecho y, a continuacion, haga clic
en Copy Integration Parameters.

2. Para aplicar el cambio a todos los cromatogramas del
componente, utilice el comando Update Processing
Method for Component.

3. Para aplicar el cambio a todos los cromatogramas del
grupo, utilice el comando Update Processing Method for
Group.

Pegar los parametros de
integracién

Utilice este comando junto con Copy Integration Parameters
para copiar los parametros de busqueda de picos de un
cromatograma a otro.

1. En un gréfico que tenga un cromatograma activo abierto,
haga clic con el botén derecho y, a continuacion, haga clic
en Copy Integration Parameters.

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

Actualizar método de
procesamiento para un
componente

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para
un cromatograma especifico, utilice esta funcion para modificar
la copia del método de procesamiento guardado con la tabla
de resultados con el fin de utilizar dichos parametros para el

componente.

Ajuste los parametros de busqueda de picos, haga clic con
el botén derecho y seleccione Update Processing Method
for Component.

Para el componente especifico, se integran
automaticamente todas las muestras para utilizar los nuevos
parametros y se actualizan el panel Revision de picos

y la tabla de resultados. Si algun pico se ha integrado
manualmente, se le pregunta al usuario si la reintegracion
debe aplicarse a todos los picos o solo a aquellos que no se
integraron de forma manual.
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Tabla 6-8: Funciones de revision de picos (continuacion)

Para hacer esto

Haga esto

Actualizar método de
procesamiento para un

grupo

(No aplicable al flujo de trabajo de reconstrucciéon de masa)

Es similar a la opcion Update Processing Method for
Component, salvo que la integracién se aplica a todos

los componentes que pertenecen al mismo grupo que el
componente del cromatograma activo actualmente. Si el
usuario ha asignado los diferentes componentes a grupos y se
espera que los componentes asignados a un grupo cualquiera
tengan el mismo tiempo de retencién, este comando resulta util
porque permite al usuario restablecer los parametros, incluido
el tiempo de retencion esperado, para todos los componentes
del grupo a la vez. Este comando no es de utilidad si los
componentes para los grupos no tienen los mismos tiempos
de retencion.

» Ajuste los parametros de busqueda de picos, haga clic con
el boton derecho y seleccione Update Processing Method
for Group.

Actualizar el método de
procesamiento para un
grupo, excluido Expected
MW

(Solo flujos de reconstruccién de masa) Es similar a la opcion
Update Processing Method for Component, salvo que la
integracién se aplica a todos los componentes que pertenecen
al mismo grupo que el componente del cromatograma y el
grafico de reconstruccion activos actualmente. Si el usuario ha
asignado los diferentes componentes a grupos y se espera que
los componentes asignados a un grupo cualquiera tengan el
mismo tiempo de retencion y parametros de integracion, este
comando resulta util porque permite al usuario restablecer los
parametros, incluido el tiempo de retencion esperado, para
todos los componentes del grupo a la vez. Este comando no
es de utilidad si los componentes para los grupos no tienen los
mismos tiempos de retencion. Este comando no es aplicable a
Expected MW.

» Ajuste los parametros de busqueda de picos e integracion,
haga clic con el botén derecho y seleccione Update
Processing Method for Group, Excluding Expected MW.
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Tabla 6-8: Funciones de revision de picos (continuacion)

Para hacer esto

Haga esto

Aplicar los parametros de
integracién a una muestra
dentro del grupo

(No aplicable al flujo de trabajo de reconstrucciéon de masa)
Después de ajustar los parametros de busqueda de picos para
un cromatograma especifico, utilice este comando para aplicar
los parametros a todos los compuestos de una muestra que
pertenecen al mismo grupo que el compuesto cambiado.

» Ajuste los parametros de busqueda de picos para el
cromatograma, haga clic con el boton derecho y, a
continuacion, seleccione Apply integration parameters to
sample within a group.

Aplicar los parametros

de integracion a una
muestra dentro de un
grupo, excluido Expected
MW

(Solo flujos de trabajo de reconstruccion de masa) Después
de ajustar los parametros de busqueda de picos para un
cromatograma especifico y los parametros de integracion para
un grafico de reconstruccion, utilice este comando para aplicar
los parametros a todos los compuestos de una muestra que
pertenecen al mismo grupo que el compuesto cambiado. Este
comando no es aplicable a Expected MW.

» Ajuste los parametros de busqueda de picos del
cromatograma y de integracion del pico de masa
desconvolucionado, haga clic con el botdn derecho del ratéon
y seleccione Apply integration parameters to sample
within a group, excluding Expected MW.

Revertir pico al método
original

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos
para un cromatograma especifico, utilice este comando para
aplicar los parametros originales de la copia del método de
procesamiento guardado con la tabla de resultados en el
cromatograma.

» En un gréfico que tenga un cromatograma activo abierto,
haga clic con el botén derecho y, a continuacion, seleccione
Revert Peak to Original Method.
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Tabla 6-8: Funciones de revision de picos (continuacion)

Para hacer esto

Haga esto

Revertir todos los picos
del componente

Después de ajustar los parametros de busqueda de picos
para algunos cromatogramas, utilice este comando para
aplicar los parametros originales de la copia del método

de procesamiento guardado con la tabla de resultados en
todos los cromatogramas para el mismo componente que

el cromatograma activo. Si algun pico se ha integrado
manualmente, se le pregunta al usuario si la reintegracion
debe aplicarse a todos los picos o0 solo a aquellos que no se
integraron de forma manual.

« En un gréfico que tenga un cromatograma activo abierto,
haga clic con el botén derecho y, a continuacion, seleccione
Revert All Peaks for Component.

Coémo trabajar con regiones de ruido

Si se utiliza el algoritmo de relacion sefal/ruido Peak to Peak o Standard Deviation, las
regiones de ruido se pueden ajustar interactivamente en la pagina Integration del método de
procesamiento y el panel Peak Review.

1. Haga clic en la region de ruido en el grafico y desplacela a la ubicacion pertinente.

2. Mueva el cursor sobre el borde izquierdo o derecho de la regién de ruido hasta que se
muestre la flecha de doble punta. Arrastre el borde a la posicién pertinente para ajustar
el tamafo de la region de ruido.

Analisis de los picos utilizando la busqueda en biblioteca o en los
resultados del buscador de formulas

Sugerencia: Haga clic en Options > Peak review display settings para cambiar el nimero
de filas que se muestra en el panel. Los usuarios también pueden arrastrar hacia arriba el
panel para aumentar el tamano del panel Peak Review.

1.  Enun panel Peak Review, haga clic en View y, a continuacion, haga clic en XIC + MS,
XIC + MS/MS o XIC + MS + MS/MS.
Los resultados de la busqueda se muestran bajo los graficos.
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Figura 6-30: Resultados de la busqueda en biblioteca
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2. Haga clic en la flecha azul para expandir Library Search Results para mostrar mas
resultados de biblioteca posibles.

La estructura quimica del resultado de biblioteca seleccionado se muestra en la tabla.

3. Haga clic en la flecha para contraer la tabla.
Los resultados mostrados en la tabla contraida también se muestran en la tabla de

resultados.

4. (Opcional) Seleccione una fila de la tabla y, a continuacion, haga clic en n para
actualizar los resultados en la tabla de resultados para usar ese resultado de biblioteca
concreto en el andlisis.

5. (Opcional) Haga clic en para actualizar el método de procesamiento con la
informacién para el compuesto seleccionado.

6. Para anadir un espectro a la base de datos de biblioteca, siga estos pasos:

a. Haga clic con el botdn derecho del raton en el espectro y, a continuacion, haga clic
en Add spectrum to library.
Se abre el cuadro de didlogo Add spectrum to library.

b. Actualice los campos Compound Name, Library y Precursor m/z.

c. Hagaclic en OK.
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7. Haga clic en la flecha azul para expandir Formula Finder Results para mostrar mas
resultados posibles.
Figura 6-31: Formula Finder Results
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La estructura quimica de los resultados del buscador de féormulas seleccionado también
se muestra en la tabla si el compuesto se ha actualizado desde ChemSpider.
8. Haga clic en la flecha para contraer la tabla.
Los resultados mostrados en la tabla contraida también se muestran en la tabla de
resultados.
9. Hagaclicen E! para actualizar la columna Formula Finder Results en la tabla de
resultados con el compuesto seleccionado.
10. Haga clic en para actualizar el método de procesamiento con la informacion del
compuesto seleccionado.
Sugerencia: Haga clic en Options > Get Chemspider hit count para mostrar la
columna ChemSpider Hit Count en la tabla bajo el grafico.
11. Haga clicen 1 & para abrir la aplicacién ChemSpider.
Consulte la seccion ChemSpider.
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ChemSpider

Nota: La estacién de trabajo debe contener un fichero de licencia valido para acceder a la
base de datos de ChemSpider.

Nota: La informacion contenida en la siguiente imagen es Unica y exclusivamente a modo de
ejemplo.

Figura 6-32: Sesién de ChemSpider
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Elemento Descripcion
1 Panel de resultados: Muestra una lista de compuestos sugeridos que

coinciden con la férmula seleccionada. Los resultados se muestran en
grupos de 40 compuestos. Utilice la flecha derecha para avanzar hasta
el siguiente grupo de la lista. Utilice la flecha izquierda para volver al
anterior grupo de la lista.

2 Panel de espectros: Muestra los espectros adquiridos (en rojo) y los
fragmentos coincidentes (en azul). A mas fragmentos azules, mejor
coincidencia.

3 Panel de estructura: Muestra la estructura quimica del compuesto

seleccionado en el panel de resultados.

4 Panel de tabla de fragmentos, pestafia Fragments: Muestra el nUmero
total de fragmentos coincidentes con el compuesto seleccionado.
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Elemento Descripcion

4

Panel de la tabla Fragments, pestafia Peaks: Muestra el numero total
de picos, el numero de picos coincidentes y el porcentaje de intensidad
total del compuesto seleccionado. La casilla de la columna Assigned se
selecciona automaticamente para los picos coincidentes.

Tabla 6-9: Funciones de ChemSpider

Si hace esto...

...sucede esto

Escribir la informacion en el campo
junto al icono Filter XIC List.

El panel de resultados se actualiza y contiene
unicamente los resultados que coincidan con los
criterios introducidos.

Hacer clic en las entradas del panel de
resultados

Se actualizan los paneles restantes, que
muestran la informacién asociada a la seleccion.

Hacer clic en las entradas de la
pestaia Fragments del panel de tabla
de fragmentos

Se actualizan los paneles restantes. En el panel
de espectros, aparecen flecha rojas en la parte
de arriba y abajo del fragmento coincidente (en
azul). En el panel de estructura, los componentes
de la estructura quimica que coincidan con el
fragmento se resaltan (negrita).

Hacer clic en las entradas Assigned de
la pestafa Peaks del panel de tabla de
fragmentos

Se actualizan los paneles restantes. En el panel
de espectros, aparecen flecha rojas en la parte
de arriba y abajo del fragmento coincidente (en
azul). En el panel de estructura, los componentes
de la estructura quimica que coincidan con el
fragmento se resaltan (negrita).

Hacer clic en la flecha abajo, a

la derecha del campo ChemSpider
results for y seleccionar la opcion
ChemSpider web site

El sitio web de ChemSpider
(www.chemspider.com) se abre en una ventana
del navegador. Para obtener mas informacién
sobre cdmo acceder a la informacion, consulte la
ayuda de ChemSpider.

Hacer clic en la flecha abajo, a

la derecha del campo ChemSpider
results for y seleccionar la opcion
Refresh

Se descartan todos los cambios y la sesion
vuelve a los resultados de busqueda originales.

Hacer clic en Select.

La informacion seleccionada en la sesion de
ChemSpider se copia en el panel Formula Finder
Results en la sesion de software. Se cierra la
sesién de ChemSpider.

Sugerencias sobre el panel Peak Review

» Ordene la tabla de resultados en una columna particular y revise unicamente aquellos
cromatogramas que estan ordenados en la parte superior o inferior de la tabla.
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El panel Peak Review siempre se sincroniza con la tabla de resultados correspondiente y
muestra los cromatogramas para los mismos picos, en el mismo orden que se encuentran
en la tabla de resultados. Cualquier cambio, como ordenar filas, filtrar tipos de muestras o
seleccionar componentes, realizado en la tabla de resultados se refleja automaticamente

en el panel Peak Review.

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

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

El espacio de trabajo Analytics no admite la agrupacion de numeros. Los usuarios no
deben agrupar numeros en cuadros de texto (por ejemplo, parametros de integracion) ni
en cuadriculas (por ejemplo, tablas de resultados).

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

PRECAUCION: Posible pérdida de datos. Evite arrastrar el cursor dentro de un
cromatograma; si lo hace, se ajustara el tiempo de retencion esperado y se
modificara la integracion.

Si el usuario arrastra el ratén por un pico especifico dentro de un cromatograma, se
actualizara el parametro de integracion Expected RT con el tiempo de retencion real del
pico. El nuevo tiempo de retencién se aplica automaticamente y el software vuelve a
integrar el pico, actualizando la tabla de resultados.

(Flujo de trabajo de reconstruccion de masa) Si el usuario arrastra el ratén a lo largo
de un pico especifico en un grafico de reconstruccion, el parametro Expected MW
se actualiza con el peso molecular real del pico. El nuevo peso molecular se aplica
automaticamente y el software vuelve a integrar el pico, actualizando la tabla de
resultados.

(Flujo de trabajo de reconstruccion de masa) Si Recentered on the largest XIC Peak
no se ha seleccionado, el usuario puede seleccionar manualmente la regién de XIC que
desee. El tiempo y el centro de la region de XIC pasa a ser el tiempo de retencion (RT)
esperado, y el RT del pico mas grande dentro de la regién de XIC pasa a ser el RT
encontrado.

Si el usuario esta revisando picos en el modo de integracién manual y arrastra el
cursor sobre el pico, este se integrara manualmente. Mantener pulsado Shift mientras
se arrastra ayuda a mantener la linea recta.

Cuando un cromatograma pasa a estar activo, los parametros de integracion mostrados a
la izquierda del panel se actualizan para reflejar el cromatograma que acaba de activarse.
Si el usuario ajusta los parametros de integracién de picos y posteriormente hace clic en
Apply, el cromatograma activo se vera afectado.
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* Los usuarios deben inspeccionar la forma de los picos durante la revision de picos para
identificar picos potencialmente saturados y asegurarse de que una integracion parcial o
incorrecta no genere por error concentraciones registradas incorrectamente.

* Los usuarios deben revisar los cromatogramas durante la revisién de picos para
comprobar si hay picos de ruido excesivo que pueden indicar problemas con el sistema.

* Haga doble clic en el eje y para escalar el eje al pico mas intenso dentro de todo
el conjunto de datos. Amplie arrastrando dentro del eje para seleccionar un rango de

intensidad.

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

» Sinavega por las muestras de una en una en la tabla de resultados, haga clic en Results
> Cache all chromatograms for faster peak review para mejorar el rendimiento.

Las muestras con concentraciones muy altas, por encima del limite superior de
cuantificacion, pueden generar picos cada vez mas anchos y saturados con formas
distorsionadas o divididas.

La siguiente figura muestra la concentracién maxima que puede cuantificarse con una

regresion lineal.

Figura 6-33: Ejemplos de picos no saturados y saturados
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Elemento

Descripcion

1

Muestra un pico aceptable que se puede utilizar para la cuantificacion.

2

Muestra un pico que esta saturado. La concentracion de la muestra que
genero este pico se encuentra muy por encima de ULOQ. A medida que
se satura el pico, este se hace mas ancho y la parte superior del pico
aparece invertido debido a una supresién de ganancia. Un pico como
este debe excluirse de la cuantificacion, ya que la integracién puede
generar concentraciones registradas de manera incorrecta.

Muestra la saturacion extrema que causa la separacion del pico de LC
en dos picos. Un pico como este debe excluirse de la cuantificacion,
ya que la integracion puede generar concentraciones registradas de
manera incorrecta.
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Analisis de datos usando estadisticas

Procedimientos de condiciones previas

« Abra una tabla de resultados.

Utilice el panel de estadisticas para ver informacion relacionada con la reproductibilidad de
un analisis. Cada fila de la tabla resume informacion, como el promedio y la desviacién
estandar, de un grupo de picos relacionados para el mismo analito que se esperaria que
tuviese la misma respuesta.

Revise la integracion de picos, curva de calibracion y estadisticas de la muestra con un
proceso iterativo. La precision establecida para el campo Actual Concentration de tabla de
resultados se utiliza también en la tabla de estadisticas.

Nota: Consulte los procedimientos de funcionamiento estandar del laboratorio para obtener
informacion acerca de los valores aceptados para las estadisticas, incluidos los porcentajes
del coeficiente de variacion y de precision.

Abra una tabla de resultados y haga clic en Views > Statistics pane.

Columnas del panel de estadisticas

Etiqueta Descripcion

Row (Fila) Muestra el numero de fila.

Component (Nombre del componente) Muestra el nombre del analito.
Name

Sample Name/ |(Nombre de la muestra/Concentracion real) Cuando las muestras se

Actual agrupan por concentracién real, muestra la concentracion. Cuando las

Concentration |muestras se agrupan por el nombre de muestras, muestra el nombre de
la muestra.

Num. Values (NUm. valores) Muestra m de n, donde n es el numero total de muestras

en la concentracion real, o con el mismo nombre de muestra, y m es

el nimero de estas muestras utilizadas para los calculos. Las muestras
no se utilizan si el pico correspondiente no se ha podido integrar o si el
campo Used se ha borrado manualmente.

Mean (Media) Muestra la media de las muestras usadas.

Standard (Desviacioén estandar) Muestra la desviacion estandar de las muestras
Deviation usadas.

Percent CV (CV porcentual) Muestra el coeficiente de varianza expresado como un

porcentaje: 100 * Standard Deviation | Mean.
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Etiqueta Descripcion

Accuracy (Precision) Muestra el valor promedio dividido entre la concentracion real
expresada como un porcentaje: 100 * Mean / Actual Concentration. Este
campo solo aparece al agrupar por concentracion real y no al hacerlo
por nombre de muestra.

Values (Valores) Muestra los valores individuales de las muestras en columnas
adicionales. Si la muestra correspondiente no se ha podido integrar,
aparece N/A. Si el campo Used se ha borrado manualmente, el valor se
muestra con un tachado.

Group by (Agrupar por) Especifica cdmo se debe agrupar la muestra de un
analito determinado para el calculo de estadisticas. Estan disponibles
las siguientes opciones:

* Group by Concentration for Standards (Grupo por concentracion
para muestras estandar): Las muestras estandar se agrupan por
concentracion real.

* Group by Concentration for QCs (Grupo por concentracion para
muestras de control de calidad): Las muestras de control de calidad
se agrupan por concentracion real.

* Group by Sample Name for Standards (Grupo por nombre de
muestra para muestras estandar): Las muestras estandar replicadas
se agrupan por el campo Sample Name.

* Group by Sample Name for QCs (Grupo por nombre de muestra
para muestras de control de calidad): Las muestras de control de
calidad replicadas se agrupan por el campo Sample Name.

* Group by Sample Name for All Samples (Grupo por nombre de
muestra para todas las muestras): Las muestras estandar replicadas
se agrupan por el campo Sample Name.

Metric (Métrica) Especifica la métrica real que se utiliza para el calculo de las
estadisticas. Estan disponibles las siguientes opciones:

+ Calculated Concentration (Concentracion calculada): Se utiliza el
campo Calculated Concentration de la tabla de resultados.

+ Area (Area): Se utiliza el campo Area de la tabla de resultados.
+ Height (Altura): Se utiliza el campo Height de la tabla de resultados.

» Calibration Y-Value (Calibracion valor y): Se utiliza el parametro de
regresion especificado para el analito. Se trata de Area o Height
para un analito sin un patrén interno correspondiente, o Area Ratio o
Height Ratio para un analito que utiliza un patrén interno.
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Etiqueta Descripcion

Save Results (Guardar resultados y exportar) Haga clic para guardar los resultados y

and Export exportar la tabla de estadisticas. Se abre el cuadro de dialogo Export
Statistics.

Sugerencias del Panel de estadisticas

* Enlalista Components and Groups, seleccione All Components para visualizar las
entradas de todos los analitos en la tabla de estadisticas. Seleccione un componente
individual para visualizar las entradas solo para dicho analito. Si el usuario selecciona
un patrén interno individual de la lista, la tabla de estadisticas estara vacia. Consulte la
seccion Lista de componentes y grupos.

* Haga clic en una de las celdas Value de una fila visible en el panel Statistics para
seleccionar dicha fila de la tabla de resultados para el analito y la muestra. Si el panel
Peak Review esta visible, este se vincula a la tabla de resultados y se actualiza al hacer
clic en la celda correspondiente.

» Ordene las estadisticas haciendo clic en uno de los encabezados de las columnas.

» Copie toda la tabla de estadisticas o solo las filas de interés seleccionando las filas y
pulsando Ctrl+C.

» Utilice la lista Group by para especificar como debe agruparse la muestra para un analito
determinado en el calculo de las estadisticas.

» Ultilice la lista Metric para especificar la métrica que se utiliza para el calculo de las
estadisticas, la concentracién calculada, el area, etc.

» Ajuste las anchuras de las columnas para optimizar la pantalla. Dichas anchuras se
conservaran la préxima vez que se muestre el panel Statistics.

» Para cambiar el formato y la precision de la tabla de estadisticas, cambielos en la tabla
de resultados. Consulte la seccion Personalizar la tabla de resultados.

» Para cambiar la opcion Use Peak para un valor individual, haga clic con el botén derecho
en la celda en el panel Statistics y seleccione Use Peak. Se actualiza la columna Use
Peak en la tabla de resultados.

Visualizacion de la curva de calibracion

Procedimientos de condiciones previas

e Abra una tabla de resultados.

Utilice la curva de calibracion para determinar la concentracion de una substancia en una
muestra desconocida comparando la muestra desconocida con un conjunto de muestras
estandar de concentracion conocida. Consulte la seccion Curvas de calibracion.

1. Haga clic en Displays the Calibration Curve ().
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2. Para establecer las opciones de regresién, haga clic en Regression. Consulte el
documento Sistema de ayuda.

Export Calibration

Utilice Export Calibration para guardar una copia de la ecuacion de calibracién para todos
los analitos asociados con la tabla de resultados activa a un archivo externo (mqcal). Esto
permite al usuario aplicar la calibracién a partir de un conjunto de muestras patrén a otras
muestras que no forman parte de la misma tabla de resultados.

El flujo de trabajo tipico es:

1. Cree una tabla de resultados nueva que contenga solo las muestras patron.

2. Utilice el panel Peak Review para asegurarse de que la integracion se realizd
correctamente.

3. En el panel Calibration Curve, haga clic en Options > Export calibration (and save
results) para guardar una copia de la calibracion.

4. Cree una tabla de resultados nueva que contenga muestras de concentracion
desconocida.

5. En el panel Calibration Curve, haga clic en Options > Assign external calibration para
aplicar la ecuacion de calibracion exportada a la nueva tabla de resultados.

Nota: Los usuarios también pueden especificar qué archivo de calibracion (mqcal)
aplicar a la nueva tabla de resultados.

Si se hacen cambios a la tabla de resultados original, con las muestras de patron, la
tabla de resultados debe ser exportada de nuevo para guardar la ecuacion de calibracion
actualizada. Las calibraciones exportadas anteriormente no se actualizan de manera
automatica.

Analisis de datos utilizando graficos de métrica

Procedimientos de condiciones previas

« Abra una tabla de resultados.

Utilice un Metric Plot para representar los valores en una columna de la Results Table
contrastados con el niumero de fila u otra columna. Estos graficos son una ayuda valiosa
para la revision visual de los datos.

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

1. Seleccione una o dos columnas en la tabla de resultados.
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Sugerencia: Para seleccionar una segunda columna, pulse Ctrl haciendo clic en la
cabecera de la columna.

2. Haga clic en More > Create Metric Plot with new settings.

3. En el grafico de métricas, haga clic en Link y, a continuacién, haga clic en Link to
results table columns o Link to results table rows para vincular el desplazamiento en
la tabla de resultados al grafico de métricas.

Para obtener mas informacion sobre el menu Link, consulte el documento Sistema de
ayuda.

4. Para actualizar el grafico de métricas, seleccione las filas de interés de la tabla de
resultados y, a continuacion, en el panel del grafico de métricas, haga clic en Link >
Plot selected rows only.

Sugerencia: Para seleccionar varias filas, pulse Ctrl mientras selecciona las filas.

5. (Opcional) Personalizar las opciones de grafico de métricas seleccionando opciones del
menu Options. Para obtener una descripcion de las opciones, consulte el documento
Sistema de ayuda.

Sugerencias para los graficos de métricas

» Silos usuarios hacen clic con el botén izquierdo en un punto de datos, se selecciona
automaticamente la fila correspondiente de la tabla de resultados y se activa su
visualizacion. Si el panel Peak Review esta abierto, también se actualiza para mostrar
el cromatograma correspondiente. Esto proporciona un método practico para realizar
revision de picos para valores atipicos.

» Laregion de titulo siempre muestra el nombre del trazo activo. Si los trazos de varios
componentes estan superpuestos, conmute el titulo entre mostrar la informacién de todos
los trazos o solo del activo haciendo clic en el signo (+) a la izquierda del titulo. Active un
trazo especifico haciendo clic en el punto de color a la izquierda del titulo correspondiente
o seleccionando un punto de datos en el grafico de métricas.

» El grafico de métricas puede utilizarse para representar areas de pico de patréon interno o
muestras de control de calidad para controlar posibles desviaciones o tendencias.

Edicidon de plantillas de informe

PRECAUCION: Posible pérdida de datos. Para evitar que los usuarios modifiquen las
plantillas, asegurese de que las plantillas de informe se guardan en carpetas de solo
lectura protegidas, en las que solo los administradores del sistema tengan permisos
de escritura.

El usuario es responsable de validar la plantilla personalizada.

1. Abra la plantilla docx.

Sugerencia: Las plantillas estan ubicadas en
C:\ProgrambData\SCIEX\Analytics\Reporter.

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP
193/269



Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Cuando se selecciona un area, el editor de plantillas Reporter se abre a la derecha. El
editor de plantillas se rellena de forma automatica con la informacién de etiquetas.

Figura 6-34: Editor de plantilla de informe
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Elemento Descripcion
1 Plantilla de informe que muestra las etiquetas actuales.
2 Iconos:
* Agregar nueva etiqueta.
» Agregar etiqueta de imagen.
* Mostrar area de contenido.
» Ver registro de cambios del documento.

3 Created with: muestra el nombre del software que proporciona la
informacién de etiquetas.

4 Field Type: muestra los tipos de campos aplicables al software.

5 Muestra una lista de atributos disponibles basada en el tipo de campo
seleccionado. Por ejemplo, el nombre de etiqueta y el formato de
namero.

6 Save Tag Parameters: haga clic para guardar los cambios. Si los
cambios no se guardan, se mostrara un mensaje que indica al usuario
que lo haga.

2. Utilice los procedimientos de la siguiente tabla.
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3.

Tabla 6-10: Funciones de Reporter

Para hacer esto

Haga esto

Cambiar el tipo de campo.

Haga clic dentro de la etiqueta, seleccione un nuevo tipo de
campo Yy, a continuacion, elija los atributos.

Cambiar los atributos del tipo
de campo.

Haga clic dentro de la etiqueta y cambie los atributos segun
sea necesario.

Agregar una etiqueta.

Haga clic en el icono Add new tag, seleccione Field Type y
elija los atributos.

Agregar una imagen.

Haga clic en el icono Add picture tag y, a continuacion,
seleccione los atributos.

Mostrar dénde comienza y
finaliza una etiqueta.

Haga clic en el icono Show content area.

Mostrar el registro de
auditoria del documento.

Haga clic en el icono View document change log.

Copiar y pegar las etiquetas.

Copie las etiquetas seleccionadas y péguelas en la nueva
ubicacion; a continuacion, actualice los atributos del tipo de
campo.

Los atributos no se copian, por lo que deben seleccionarse.

Navegar por las etiquetas.

Utilice las flechas izquierda y derecha para desplazarse por
las etiquetas.

Eliminar etiquetas.

Realice una de las siguientes acciones:

» Si el cursor se encuentra a la izquierda de la etiqueta,
pulse Delete.

» Si el cursor se encuentra a la derecha de la etiqueta,
pulse Backspace.

Haga clic en Save Tag Parameters después de realizar cualquier cambio.

Sugerencia: La informacién obligatoria se indica mediante un signo de exclamacion que
parpadea en rojo, a la izquierda del campo.

Plantillas de Reporter

Es responsabilidad del usuario validar la plantilla de informe personalizada.

Algunas plantillas de informe utilizan consultas. Los usuarios pueden crear consultas
utilizando férmulas de Microsoft Excel para evaluar, manipular y presentar los datos de la
tabla de resultados en un informe. La etiqueta MetaField de la plantilla de informe indica al
informe el nombre del archivo de consulta que debe usar. Para utilizar las consultas, hay que
especificar el nombre del archivo de la consulta en la etiqueta MetaField de la plantilla de
informe. Las consultas también deberan tener la extension ".query" para que se reconozcan
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como tales. Las consultas se deberan guardar en la carpeta de Reporter en la que se
guardan las plantillas de informe.

Recomendamos que el usuario valide los resultados generados cuando se haga uso de una
plantilla Reporter, especialmente cuando se utilicen consultas en una plantilla. Si se realizan
modificaciones en la plantilla de informe después de la validacién, se debera volver a validar
la plantilla de informe. Los cambios en la plantilla de informe incluyen cualquier modificacion
realizada en etiquetas o consultas de Reporter.

Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas

Plantilla

Descripcion de la plantilla (tal
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Notas adicionales

All Peaks Qual

Informe que incluye, para cada
muestra, una seccion con
informacién de archivo, informacién
de muestra, tablas de resultados
de analitos y cromatogramas
superpuestos de todos los analitos
y el patrén interno. La tabla

de resultados de analitos se
imprime tal como se muestra en

la tabla de resultados. Todas las
senales cualitativas de confianza
se enumeran al principio de la
tabla.

N/A

Analyte 20
percent Report

Informe que muestra, para cada
analito, una seccién que incluye la
informacién del archivo y una tabla
XIC de cada blanco, patrén, control
de calidad y el 20 % de todas las
muestras desconocidas.

Se trata de una plantilla de informe
de ejemplo con una consulta
adjunta: Analyte20percent.Query.

Analyte
Summary

Tabla de resultados que muestra
el nombre de la muestra, las
concentraciones calculadas y los
valores atipicos de todas las
muestras del lote para el analito
especifico y el patron interno
asociado.

N/A
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)
Calibration Informe que incluye informacién * Los patrones cuya casilla
Curve del archivo, tabla de estadisticas de verificacion Reportable no
(patrones) y curva de calibracién se haya marcado no se
para analitos, una pagina por indicaran en la tabla de
analito. datos. Las estadisticas no se
veran afectadas por el estado
Reportable.

» Elinforme mostrara la ecuacién
de regresion y el grafico, como
se muestra y calcula en el panel
Calibration Curve del espacio de
trabajo Analytics en funcion del
estado de la columna Used.

Intact Quant All | Informe que muestra las entradas | Este informe es especifico del flujo
Peaks and de la tabla de resultados para de trabajo de reconstruccién de
Graphs cada muestra. Todas las columnas |masa.

visibles en la tabla de resultados se
muestran en el informe. El informe
también incluye el cromatograma
XIC, el espectro promedio y el
espectro de reconstruccién para
cada muestra y analito.

Intact Quant
Analyte
Summary and
Calibration
Curve

Informe que muestra las entradas
de la tabla de resultados, la
curva de calibracion y los datos
estadisticos de cada analito. La
tabla de resultados incluye el
nombre de la muestra, el tipo de
muestra, el nombre del analito,
la concentracion real, el area, la
altura, el PM esperado, el PM,
el delta de PM, la concentracion
calculada y la precision.

Este informe es especifico del flujo
de trabajo de reconstruccion de
masa.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Intact Quant Informe que muestra las entradas | Este informe es especifico del flujo
Sample de la tabla de resultados de de trabajo de reconstruccion de
Summary todas las muestras. La tabla masa.

de resultados incluye el nombre
de la muestra, el tipo de
muestra, el nombre del analito,
la concentracion real, el area, la
altura, el PM esperado, el PM,
el delta de PM, la concentracion
calculada y la precision y la
aceptacion de la precision.

Metric Plot Informe que incluye, para El estado de la casilla de
cada analito, una seccién con verificacion Reportable no afecta
informacion del archivo y un grafico | al contenido del informe. Se
de métricas del area de pico del incluyen todos los puntos de datos
patron interno. aunque las casillas de verificacion

estén desmarcadas.
MQ Analyte Informe que muestra, para cada N/A
Report 1 analito, una seccién que incluye

la informacion del archivo, la
tabla de resultados de la muestra
y la tabla de XIC de cada
muestra. POR LO GENERAL,
SE IMPRIMEN 2 PAGINAS POR
ANALITO EN CASO DE MENOS
DE 8 MUESTRAS.

MQ Analyte Informe que muestra, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report 2 analito, una seccién que incluye

la informacion del archivo y la
tabla de XIC para cada muestra
desconocida. POR LO GENERAL,
SE IMPRIMEN 2 PAGINAS POR
ANALITO EN CASO DE MENOS
DE 8 MUESTRAS.

MQ Analyte Informe que muestra, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report 3 analito, una seccién que incluye
la informacion del archivo y la
tabla de resumen de muestras
desconocidas.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

condensed table

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales

como se muestra en el cuadro de

dialogo Create Report)
MQ Analyte Informe que contiene, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report muestra desconocida, una seccion

que incluye la informacion del
archivo, la informacién de la
muestra y una tabla resumen de
resultados. La tabla se muestra en
dos columnas para que quepan
mas muestras por pagina.

MQ Analyte Informe que muestra, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report with analito, una seccién que incluye
chromatograms | la informacién del archivo, la tabla

de resultados de la muestra y un

pequeio cromatograma para cada

muestra.
MQ Blank N/A En el informe solo se muestra
Template la informacion de encabezado, el

logotipo y los numeros de pagina.

MQ Pep Quant | N/A Para uso con el conjunto de datos

de cuantificacién de péptidos.
Consulte el segundo ejemplo, el
ejemplo de cuantificacion absoluta,
en la Guia del usuario del software
MultiQuant.

MQ QC
Summary 1 with
flags

Informe que muestra la informacion
del archivo, la tabla resumen de
control de calidad por analito (los
valores con un CV superior al

20 % estan resaltados) y tabla de
resultados de control de calidad
detallados (los valores con una
precision fuera del rango 80-120 %
estan resaltados).

Los controles de calidad que
tengan la casilla de verificacién
Reportable desmarcada no se
incluiran en el informe, ni se
utilizaran en los calculos.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

MQ Sample Informe que incluye, para cada N/A
Report 1 muestra, una secciodn con la
informacioén del archivo, la
informacion de la muestra, la
informacion del IS, la tabla de
resultados del analito, la tabla de
XIC con el IS y cada analito. POR
LO GENERAL, SE IMPRIMIRAN
2 PAGINAS POR MUESTRA EN
EL CASO DE MENOS DE 8

MUESTRAS.
MQ Sample Informe que incluye, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report 2 muestra desconocida, una seccion

que incluye la informacién del
archivo, el TIC, los detalles de la
muestra, el XIC del analito y los
resultados en forma de tabla. POR
LO GENERAL, SE IMPRIMIRAN
2 PAGINAS POR MUESTRA EN
EL CASO DE MENOS DE 8

MUESTRAS.
MQ Sample Informe que contiene, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report 3 muestra desconocida, una seccion

que incluye la informacién del
archivo, la informacion de la
muestra y una tabla resumen de

resultados.
MQ Sample Informe que contiene, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report muestra desconocida, una seccion

condensed table | que incluye la informacién del
archivo, la informacion de la
muestra y una tabla resumen de
resultados. La tabla se muestra en
dos columnas para que quepan
mas analitos por pagina.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)
MQ Sample Informe que contiene, para cada Solo se indican las desconocidas.
Report with muestra, una seccion que incluye
chromatograms |la informacién del archivo, la

informacion de la muestra, la tabla
de resultados de analito y un
pequefio cromatograma para cada
analito.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales

como se muestra en el cuadro de

dialogo Create Report)
MQ Sample Informe que contiene, para cada » El archivo de consulta asociado
Report with muestra desconocida, una seccion es Sample Report with
Concentration que incluye la informacion del Concentration Threshold.query.
Threshold archivo, la informacién de la

muestra y una tabla resumen de
resultados.

» Debe asignarse un nombre a
los componentes con el formato
"Cmpd X n.°", donde X es
cualquier caracterdela A ala
F, y n.° es un valor numérico.

Ejemplo: En el informe,

un componente denominado
"Cmpd A 1" se mostrara bajo el
encabezado Compound Group
A; un componente denominado
"Cmpd B 1" se mostrara bajo
Compound Group By asi
sucesivamente.

» Silos componentes forman
parte del mismo grupo, en
el informe solo se incluira el
primer componente (en orden
alfabético) del grupo.

Ejemplo 1: Si "Cmpd B 25"y
"Cmpd C 1" pertenecen los dos
al grupo "Grp", "Cmpd C 1" no
se indicara en el informe.

Ejemplo 2: Si "Cmpd A 1",
"Cmpd A2"y"Cmpd A 3"

no estan asignados a grupos,
"Cmpd A 2"y "Cmpd A 3" no se
indicaran en el informe.

Ejemplo 3: Si "Cmpd A 1",
"Cmpd A 2"y "Cmpd A 3" estan
asignados a los grupos 1, 2

y 3 respectivamente, los tres
componentes se indicaran en
el informe bajo el encabezado
Compound Group A.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

del archivo, la informacion de

la muestra y la tabla de

resumen de los resultados, con
una superposicion de todos

los XIC. Las proporciones de

iones esperadas se calculan
automaticamente con los patrones
disponibles. Los valores de
proporcién se colocan en columnas
personalizadas dentro de la tabla
de resultados. Cualquier valor fuera
del 20 % de lo esperado queda
marcado. Los nombres de analito
del cuantificador deben terminar
con un espacio en blanco seguido
por el numero 1. Los nombres de
analito de la proporcion de iones
deben terminar con un espacio

en blanco seguido por un niumero
entre 2y 9.

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

MQ Sample Informe que contiene, para N/A

Report with cada muestra desconocida, una

MRM ratios 2 seccion que incluye la informacién
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

MRM ratios EU

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales

como se muestra en el cuadro de

dialogo Create Report)
MQ Sample Informe que contiene, para cada El archivo de consulta asociado es
Report with muestra desconocida, una seccién |MRM ratios EU.query.

que incluye la informacion del
archivo, la informacién de la
muestra y una tabla resumen

de resultados. Las proporciones
de iones esperadas se calculan
automaticamente con los patrones
disponibles. Los valores de
proporcién se colocan en columnas
personalizadas dentro de la tabla
de resultados. Cualquier valor fuera
de lo esperado queda marcado
(segun las directrices de la UE
para tolerancias de proporcion).
Los nombres de analito del
cuantificador deben terminar con
un espacio en blanco seguido por
el numero 1. Los nombres de
analito de la proporcion de iones
deben terminar con un espacio

en blanco seguido por un niumero
entre 2y 9.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla

Descripcion de la plantilla (tal
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Notas adicionales

MQ Sample
Report with
MRM ratios MQ
EFAB 03

Informe que contiene, para cada
muestra desconocida, una seccion
que incluye la informacion del
archivo, la informacién de la
muestra y una tabla resumen

de resultados. Las proporciones
de iones esperadas se calculan
automaticamente con los patrones
disponibles. Los valores de
proporcién se colocan en columnas
personalizadas dentro de la tabla
de resultados. Cualquier valor fuera
del 20 % de lo esperado queda
marcado. Los nombres de analito
del cuantificador deben terminar
con un espacio en blanco seguido
por el numero 1. Los nombres de
analito de la proporcion de iones
deben terminar con un espacio

en blanco seguido por un niumero
entre 2y 9.

N/A

MQ Sample
Report with
MRM ratios

Informe que contiene, para cada
muestra desconocida, una seccion
que incluye la informacién del
archivo, la informacion de la
muestra y una tabla resumen

de resultados. Las proporciones
de iones esperadas se calculan
automaticamente con los patrones
disponibles. Los valores de
proporciéon se colocan en columnas
personalizadas dentro de la tabla
de resultados. Cualquier valor fuera
del 20 % de lo esperado queda
marcado. Los nombres de analito
del cuantificador deben terminar
con un espacio en blanco seguido
por el nimero 1. Los nombres de
analito de la proporcion de iones
deben terminar con un espacio

en blanco seguido por un numero
entre 2y 9.

El archivo de consulta asociado es
MRM ratios.query.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla

Descripcion de la plantilla (tal
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Notas adicionales

MQ Sample
Report with
standards, QC,
and blanks

Informe que contiene, para cada
muestra, una seccion que incluye
la informacioén del archivo, la

tabla de resumen de patrones,

la tabla de resumen del control

de calidad, la tabla de resultados
de blancos; ademas, para cada
muestra desconocida, una seccion
que incluye la informacioén del
archivo, la informacioén de la
muestra, la informacioén del IS, la
tabla de resultados de analito, la
tabla de XIC con el IS y cada
analito. POR LO GENERAL, SE
IMPRIMIRAN 2 PAGINAS POR
MUESTRA EN CASO DE MENOS
DE 8 ANALITOS.

Los patrones y controles de calidad
que tengan la casilla de verificacién
Reportable desmarcada no se
mostraran en las tablas de
resumen respectivas en el informe,
ni se utilizaran en los calculos
estadisticos.

MQ Tutorial
Dataset Heavy
Light

N/A

Este informe esta pensado para
usarlo con el conjunto de datos
Tutorial Dataset Heavy Light.
Consulte el segundo ejemplo, el
ejemplo de cuantificacion relativa,
en la Guia del usuario del software
MultiQuant.

Per Sample
Quant-Qual

Informe que incluye, para cada
muestra seleccionada, una seccion
con la informacién del archivo, la
informacién de la muestra y la
tabla de resultados de analitos
para los analitos seleccionados. La
tabla de resultados de analitos se
imprime tal como se muestra en

la tabla de resultados. Todas las
sefales cualitativas de confianza
se enumeran al principio de la
tabla.

N/A
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales

como se muestra en el cuadro de

dialogo Create Report)
Per Sample Informe que incluye, para cada El estado oculto de una fila tiene
Quant-Qual muestra seleccionada, una seccién | prioridad sobre el estado de la
Visible Rows con la informacién del archivo, la casilla de verificacion Reportable.
Using Visible informacion de la muestra y la Si la casilla de verificacion
Analyte tabla de resultados de analitos Reportable esta seleccionada pero

para los analitos seleccionados. La |la fila esta oculta, la fila no se

tabla de resultados de analitos se |indica en el informe.

imprime tal como se muestra en

la tabla de resultados. Todas las

sefales cualitativas de confianza

se enumeran al principio de la

tabla.
Per sample Informe que incluye los + Sila tabla de componentes tiene
Quant-Qual with [ componentes de cada muestra con componentes UV, el trazo de UV
statistics una tabla WYSIWYG. Se muestran se indica bajo el grafico del XIC

XIC, MS y MS/MS. Al final del
informe se muestra una tabla de
resumen de estadisticas del area.

en el informe.

Nota: Si el nombre del
componente UV tiene el formato
[compound_nameuv] o [uv], no
se indica ningun trazo de UV,
porque el sufijo uv esta asociado
con el informe UV MS Qual.

» Si una muestra se etiqueta
como de control de calidad y
hay dos 0 mas muestras, se
calculara la media, la desviacién
estandar y el porcentaje de
coeficiente de variacion y se
incluiran en una tabla de
resumen de control de calidad al
final del informe.

+ Sila casilla de verificacion
Reportable esta desmarcada
para una fila de control de
calidad, esa fila no se utilizara
para ningun calculo de la tabla
de resumen de control de
calidad.
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Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales
como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Per Analyte Informe que incluye, para N/A
Quant-Qual cada analito, una seccion

con informacién de archivo,

tabla de resultados, curvas de
calibracién para cada analito y
cromatogramas, incluidos el patron
interno y cada analito. Esta plantilla
es adecuada para una tabla de
resultados que tiene algun grupo

definido.
Positive Hits Informe que incluye, para cada N/A
Qual muestra seleccionada, una seccién

con la informacioén del archivo,

la informacion de la muestra, la
tabla de resultados de analitos
para los analitos seleccionados,
cromatogramas de superposiciones
de todos los analitos, patrén
interno y XIC, espectros de MS
adquiridos/tedrico y espectros de
MS/MS de la biblioteca/adquiridos
para cada analito seleccionado. La
tabla de resultados de analitos se
imprime tal como se muestra en

la tabla de resultados. Todas las
sefales cualitativas de confianza
se enumeran al principio de la
tabla.

Qual CSV report | Informe en formato csv que Se recomienda utilizar la opcion
contiene, para cada muestra, una |[CSV para el formato de informe.
seccién que incluye la informacién
del archivo, la informacion de la

muestra y la tabla de resultados de

analitos.
Sample Informe que incluye, para cada N/A
Summary muestra, una seccioén de la tabla de

resumen de analitos. Esta plantilla
de informe es adecuada para una
tabla de resultados con grupos.
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla Descripcion de la plantilla (tal Notas adicionales

como se muestra en el cuadro de

dialogo Create Report)
UV MS Qual Informe que incluye, para cada * Los datos UVMS deben
report muestra, los componentes de procesarse utilizando la

la muestra en cuestion y su
componente UV correspondiente
con una tabla WYSIWYG. Se
muestran XIC, MS y MS/MS junto
con los datos de UV. Al final del
informe se muestra una tabla de
resumen de estadisticas del area.

convencion de nomenclatura
compound 1 (cualquier cadena)
para el componente de
espectrometro de masas

(MS) y compound 1uv
(cualquier cadena mas uv)
para el componente de UV
correspondiente.

» Solo se muestran las sefales
cualitativas de error de
masa, error de masa de
fragmentos, confianza de tiempo
de retencion, confianza de
proporcion de isétopos y
confianza de biblioteca.

» Se crea una tabla de graficos
para mostrar los componentes
individuales de la tabla de
resultados, incluido el XIC, el
trazo de MS1, el trazo de
MS/MS y la informacién de
encabezado del compuesto 1,y
el trazo de UV del compuesto
1uv. Consulte Figura 6-35.

* Los graficos de analito solo se
repiten para los experimentos de
MS, no para los experimentos
de UV.

» Siuna muestra se etiqueta
como de control de calidad y
hay dos 0 mas muestras, se
calcula la media, la desviacion
estandar y el porcentaje de
coeficiente de variacion y se
incluyen en una tabla de
resumen de control de calidad
al final del informe. Consulte
Figura 6-36.
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Instrucciones de funcionamiento: Procesamiento

Tabla 6-11: Plantillas predeterminadas (continuacion)

Plantilla

Descripcion de la plantilla (tal

como se muestra en el cuadro de
dialogo Create Report)

Notas adicionales

» Sila casilla de verificacion
Reportable esta desmarcada
para una fila de control de
calidad, esa fila no se utiliza
para ningun calculo de la tabla
de resumen de control de
calidad.

Figura 6-35: Tabla de graficos
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Expected RT 412 Library Result Nao Match
Precursor miz 433879 Library Scorel%) 0.0
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Figura 6-36: Tabla de estadisticas
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Eventos V4

Cuando se produce un problema, el software Central Administrator Console (CAC) registra
informes de errores y advertencias que se muestran en la pantalla. El espacio de trabajo
Event Log contiene registros de eventos del sistema que incluyen errores, advertencias y
mensajes.

Para abrir este espacio de trabajo, haga clic en el mosaico Event Log de la pagina de inicio.

Tabla 7-1: Columnas del espacio de trabajo Event Log

Etiqueta Descripcion

Current Actual) Una lista de los eventos actuales para cada subsistema.

(

Severity (Gravedad) El tipo de evento: informacién, error o advertencia.

Time (Hora) La hora a la que ocurri6 el evento.

Subsystem (Subsistema) El subsistema en el que ocurrio el evento.

Event (Evento) Una descripcion del evento. Esta informacion puede ser
utilizada para solucionar problemas en el sistema.

User (Usuario) El nombre del usuario y el sistema en el que ocurrié el evento.

Nota: En el caso de eventos activados por una regla de decision, se
trata del usuario que ha enviado el lote.

Registros de eventos

Estan disponibles los siguientes registros:

» All (Todos)
* Device (Dispositivo)
+ LC(LC)
* Mass Spectrometer (Espectrémetro de masas)
* Workspace (Espacio de trabajo)
» Batch (Lote)
» Explorer (Explorador)
* Devices (Dispositivos)
* General (General)
* LC Method (Método de LC)
* MS Method (Método de MS)
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* MS Tune (Ajuste de MS)
* Analytics (Analisis)

* Queue (Cola)

* Users (Usuarios)

+ Configuration (Configuracion)

Cuando un archivo de registro de eventos contiene 20 000 registros, SCIEX OS
automaticamente archiva los registros y empieza un nuevo archivo de registro de eventos.
Para obtener mas informacion, consulte la secciéon Archivos de registro de eventos.

Visualizacion de registros

1. Abra el espacio de trabajo Event Log.

2. Haga clic en un elemento de la lista del panel izquierdo para visualizar los registros.

Archivado de registros

1. Abra el espacio de trabajo Event Log.

2. Haga clic en Archive > Archive Log.

Figura 7-1: Menu Archive: Archive Log

Archive v

Open Log Archive

Figura 7-2: Cuadro de dialogo Archive Log

Archive Log X

Archive eventlog iterms older than: | 1078/2012 @ |

3. En el campo Archive event log items older than, haga clic en el icono de fecha y
seleccione una fecha.

4. Haga clic en Archive.
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Visualizacion de registros archivados

1. Abra el espacio de trabajo Event Log.

2. Haga clic en Archive > Open Log Archive.

Figura 7-3: Menu Archive: Open Log Archive

Archive Log

Open Log Archive

3. Abra el archivo requerido.

4. Haga clic en Archive > Close Log Archive.

Figura 7-4: Menu Archive: Close Log Archive

. Archive o Print...

Open Log Archive

Close Log Archive

Impresion de registros

1. Abra el espacio de trabajo Event Log.

2. (Opcional) Abra un registro archivado. Consulte la seccion Visualizacidon de registros
archivados.

3. Haga clic en Print.
Se abre el cuadro de dialogo Print.

4. Seleccione una impresora y, a continuacion, haga clic en Print.

Archivos de registro de eventos

Los registros de eventos se acumulan en los archivos de registros de eventos y pueden
llegar a crear archivos de gran tamafio que resulten dificiles de examinar y gestionar.

Cuando un registro de eventos alcanza los 20 000 registros, se archiva. Se afiade un
registro de evento final al archivo de registro de eventos y este se guarda con un nombre
que indique el tipo de archivo de registro de eventos, la fecha y la hora. Se crea un nuevo
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archivo de registro de eventos. El primer registro del nuevo archivo de registro de eventos
indica que el registro de eventos se ha archivado.

Los archivos de registro de eventos se guardan en la carpeta
C:\ProgramData\SCIEX\Clearcore2.Acquisition. Los nhombres de archivo
tienen el formato <logfile>Archive_<YYYYMMDD>_<HHMMSS>.data. Por ejemplo,
CustomerLogArchive 20220427 172915.data.
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Auditoria 8

En esta seccion se explica como utilizar la funciéon de auditoria del software.

Visualizacion de los registros de pistas de
auditoria

1. Abra el espacio de trabajo Audit Trail.

2. Para ver la pista de auditoria de la estacién de trabajo, haga clic en Workstation en el
panel izquierdo.

3. Para ver la pista de auditoria de un proyecto, seleccione el proyecto en el panel de la
izquierda. A continuacién, seleccione una de las siguientes opciones:

+ Eventos generales: Para mostrar informes de auditoria que apliquen a todo el
proyecto, como cambios de mapas de auditoria y adquisicion de muestras.

» Andlisis: Para mostrar los registros de auditoria de una tabla de resultados.

* Eventos de todo el proyecto: Para mostrar los registros de auditoria tanto de
eventos generales como de eventos de procesamiento.

Filtrado de eventos auditados mediante una
busqueda con el teclado

Los usuarios pueden filtrar los eventos auditados en la pista de auditoria utilizando una
busqueda de palabra clave. La busqueda resalta cada vez que aparece el texto.

1. Abra el espacio de trabajo Audit Trail.

2. Seleccione la pista de auditoria que se va a buscar. Consulte la seccion Visualizacion de
los registros de pistas de auditoria.
Se muestran los registros de Pista de auditoria.

3. Escriba la palabra que desea encontrar en el archivo Find in Page.
Todas las apariciones de la palabra en la pagina aparecen resaltadas.

4. Utilice los botones Siguiente (¥ ) y Anterior (‘-) para desplazarse por las
coincidencias.

Filtrado de eventos auditados usando un grupo
de criterios definidos

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

1. Abra el espacio de trabajo Audit Trail.
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2. Seleccione la pista de auditoria que se va a filtrar. Consulte la seccién Visualizaciéon de
los registros de pistas de auditoria.
Se muestran los registros de Pista de auditoria.

3. Haga clic en Filter ().
Se abre el cuadro de dialogo Filter Audit Trail.

4. Utilice las listas para definir los criterios de filtro deseados.

Figura 8-1: Cuadro de dialogo Filter Audit Trail

Filter Audit Trail
Find instances where
@ |
@ Description v ’ @ Project Audit Map Changed b @
Cantains
Is
Full User N v ~sith v
dhserTAme ® Contains @I
@
E-Signature v ["r’es v
And where time and date are: @ From I ] 12:00 AM =
To | [1200 am
Elemento Descripcion
1 En la lista <No Filter>, seleccione el campo por el que se va a filtrar.
Hay disponibles los siguientes campos para filtrar:
* Description
+ Sample Name
* Full User Name
+ E-Signature
* Reason
2 Seleccione este elemento para filtrar por una palabra o frase exacta.
3 Seleccione este elemento para filtrar por una palabra o frase parcial.
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Elemento Descripcion

4 Especifique el texto por el que filtrar, de la siguiente manera:
» Escriba la cadena de texto completa. Seleccione Is (elemento 2).
+ Escriba una cadena de texto parcial. Seleccione Contains (elemento

3).

» Seleccione Yes o No.

5 Utilice este elemento para filtrar por eventos que se hayan producido
durante una fecha u hora especificas.

5. Para borrar el filtro

, Siga estos pasos:

a. Haga clic en Filter ().

b. Haga clic en Clear para restablecer los criterios de busqueda a No Filter.

c. Hagaclic en OK.

Impresion de la pista de auditoria

1. Abra el espacio de

trabajo Audit Trail.

2. Seleccione la pista de auditoria que se va a imprimir. Consulte la seccion Visualizacion

de los registros de

3. Haga clic en Print.

pistas de auditoria.

Se abre el cuadro de dialogo Print.

4. Seleccione una impresora y, a continuacion, haga clic en Print.
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Teoria de funcionamiento: software A

Esta seccion describe conceptos utilizados en el software.

Gestion de datos

El software SCIEX OS requiere un ordenador con el sistema operativo Windows 7 (64 bits)
o Windows 10 (64 bits). El ordenador y su software de sistema trabajan con el controlador
del sistema y su firmware para controlar el sistema y la adquisicion de datos. Al utilizar el
sistema, los datos adquiridos se envian al software SCIEX OS, donde se pueden mostrar
como espectros de masa completos, como intensidad de uno o varios iones respecto al
tiempo, o como corriente de iones total respecto al tiempo.

Técnicas de analisis

MS: En los analisis MS, también denominados analisis MS individuales, los iones se separan
en funcién de su relacion masa-carga (m/z). Se podria utilizar un analisis MS individual

para determinar el peso molecular de un compuesto. Los analisis MS individuales también
se denominan analisis de estudio. Los analisis MS no proporcionan ninguna informacion
relativa a la composicion quimica de los iones, aparte de la masa. Realice analisis MS/MS o
MS/MS/MS para obtener mas informacién acerca de los iones.

MS/MS: los analisis MS/MS se utilizan para determinar la informacién estructural.

+ Para los analisis MS/MS en sistema de triple cuadrupolo, los iones seleccionados entran
en la celda de colision Q2 donde se activan por colisiéon para fragmentar, produciendo
iones producto caracteristicos.

» Para analisis de MS/MS en sistemas QTRAP, la fragmentacion del ion precursor puede
tener lugar en la celda de colision Q2 o en la trampa lineal de iones.

Si se utiliza la suficiente energia, el ion precursor se fragmentara para producir iones
producto caracteristicos.

MS/MS/MS: los analisis MS/MS/MS de los sistemas de trampa lineal de iones (LIT) van un
paso mas alla que los analisis MS/MS. Los fragmentos que se producen en la celda de
colisién se fragmentan aun mas en la LIT para ofrecer mas informacion estructural acerca
del ion molecular.

Tipos de analisis del modo cuadrupolo

Los instrumentos de triple cuadrupolo ofrecen funciones de monitorizacién de reacciones
multiples (MRM) de gran sensibilidad, necesarias para los experimentos de cuantificacion.
Ademas, cuentan con tipos de analisis muy especificos, como analisis de iones precursores
y de pérdida neutra que permiten realizar una busqueda mas avanzada de los componentes
de las muestras.
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Q1 MS (Q1): Tipo de analisis completo que utiliza el primer cuadrupolo (Q1). Se determina la
intensidad de los iones para cada masa del rango de analisis.

Q1 Multiple lons (Q1 MI): Tipo de analisis selectivo de anchura cero que utiliza el
cuadrupolo Q1. Determina la intensidad de los iones solo para las masas especificadas.

Q3 MS (Q3): Tipo de analisis completo que utiliza el tercer cuadrupolo (Q3). Se determina la
intensidad de los iones para cada masa del rango de analisis.

Q3 Multiple lons (Q3 MI): Tipo de andlisis selectivo de anchura cero que utiliza el
cuadrupolo Q3. Determina la intensidad de los iones solo para las masas especificadas.

MRM (MRM): Analisis MS/MS en el que un ion seleccionado por el usuario se aisla en

el cuadrupolo Q1 y se fragmenta después en la celda de colisién Q2. Luego se utiliza el
cuadrupolo Q3 para aislar un fragmento definido por el usuario que el detector registra. Este
tipo de analisis se utiliza principalmente para la cuantificacion.

Product lon (MS2): Analisis completo MS/MS en el que el cuadrupolo Q1 se utiliza para
aislar y transmitir un ion precursor especifico y el cuadrupolo Q3 analiza un rango de masa
definido. Este tipo de analisis se utiliza para identificar todos los iones de fragmentacion de
un ion precursor concreto.

Precursor lon (Prec): Analisis MS/MS en el que el cuadrupolo Q3 se fija en un valor de m/z
especificado para transmitir un ion producto especifico y el cuadrupolo Q1 analiza un rango
de masas. Este tipo de analisis se utiliza para confirmar la presencia de un ion precursor o,
con mayor frecuencia, para identificar compuestos que comparten un ion producto comun.

Neutral Loss (NL): Un analisis MS/MS en el que el cuadrupolo Q1 y el Q3 analizan un
rango de masas, con una diferencia de una masa fija. Se observa una respuesta si el

ion elegido por el cuadrupolo Q1 se fragmenta perdiendo la masa fija, la pérdida neutral,
especificada. Este tipo de analisis se utiliza para confirmar la presencia de un ion precursor
0, con mayor frecuencia, para identificar compuestos que comparten una pérdida neutra
comun.

Tipos de analisis de trampa lineal de iones

El sistema tiene modos de funcionamiento mejorados. En cualquiera de los modos LIT
(trampa lineal de iones), se introduce un pulso de iones en la trampa de iones (Q3). Los
campos de RF principales atrapan los iones en la direccién radial y las tensiones de CC
aplicadas a las lentes en ambos extremos de la trampa de iones se utilizan para atrapar los
iones axialmente. Se deja que los iones atrapados se enfrien durante varios milisegundos y
luego se analiza la tension de RF en presencia de una CA auxiliar de baja tensién aplicada a
las barras. Se cuentan los iones que se expulsan axialmente hacia el detector.

Durante la fase de recogida, los iones pasan por la celda de colision Q2, donde el gas
nitrégeno centra los iones en la regién Q3. El cuadrupolo Q3 funciona solo con la tensién de
RF principal aplicada. Se evita que los iones pasen a través del cuadrupolo Q3 y se reflejan
mediante una lente de salida a la que se aplica una tension de barrera de CC. Después del
tiempo de llenado (un tiempo definido por el operador o calculado automaticamente por el
software), se aplica una tension de barrera de CC a la lente de entrada Q3. Esto detiene la
entrada de mas iones. Las barreras de tensiéon de CC de las lentes de entrada y salida y la
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tension de RF aplicada a las barras de cuadrupolo confinan los iones recogidos dentro de
Q3.

Durante la fase de analisis, se aplica un potencial de unos cuantos voltios a la lente de
salida para repeler los iones cargados. Se aplica una frecuencia de CA auxiliar al cuadrupolo
Q3. La amplitud de tension de RF principal se lanza desde valores bajos hasta valores

altos, lo que de forma secuencial hace entrar las masas en resonancia con la frecuencia

de CA auxiliar. Cuando los iones entran en resonancia con la frecuencia de CA, adquieren
suficiente velocidad axial para superar la barrera de la lente de salida y son expulsados
radialmente hacia el detector de iones del espectrometro de masas. Este proceso se
denomina eyeccion resonante.

Nota: Los modos de andlisis ER, EMS, EP| y MS? de trampa lineal de iones (LIT) solo se
admiten en sistemas SCIEX 7500 en los que se haya instalado la licencia QTRAP.

* Enhanced Resolution (ER): analisis MS en el que los iones dentro de una region de
20 Da se recogen en LIT durante un tiempo de llenado especificado y se analizan
lentamente para lograr una resoluciéon mejorada.

* Enhanced MS (EMS): analisis completo MS en el que todos los iones del intervalo m/z
especificado se capturan en LIT durante un tiempo de llenado especificado antes de su
analisis y deteccion.

* Enhanced Product lon (EPI): analisis MS/MS en el que Q1 filtra el ion primario
fragmentado en Q2. Los iones de fragmentacion se capturan en LIT durante un tiempo de
llenado especificado antes de su analisis.

+ MS/MS/MS (MS3): analisis en el que los iones producto generados en Q2 se recogen en
LIT. Los iones producto de una m/z especificada se aislan en LIT y se fragmentan aun
mas. Los iones de fragmentacion resultantes se capturan en LIT antes de su analisis y
deteccion.

Adquisicion dependiente de informacién

Nota: Los métodos IDA solo se admiten en los sistemas SCIEX 7500.

La adquisicion dependiente de informacion (IDA) es un método de adquisicidon que analiza
los datos de analisis de estudio durante la adquisicion. La IDA se utiliza para cambiar las
condiciones del experimento en funcién de los resultados del analisis de estudio. Estos
cambios en tiempo real se controlan mediante criterios establecidos en el método de
adquisicion, incluidos:

* Un numero maximo de iones candidatos
* Un umbral de intensidad, que especifica la intensidad minima para los iones candidatos

» Sustraccion de fondo dindmica, que establece la prioridad de los iones en funcion del
aumento de intensidad

» Exclusion de iones candidatos anteriores

» El estado de carga de los iones candidatos y si los iones con un estado de carga
desconocido se deben incluir
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* Un rango de masa para los iones candidatos

* Una lista de iones que se deben incluir

* Una lista de iones que se deben excluir

* Unintervalo de exclusién, que especifica los iones isotdpicos que se deben excluir
» El patrén isotdpico que activa un andlisis dependiente

* Un margen de tolerancia de masa, que especifica el margen de masa en torno al ion
candidato en el que las masas se consideraran iguales que el ion candidato

Cree un método IDA con un andlisis de estudio y ocho analisis dependientes en un unico
periodo. El analisis de estudio y los criterios IDA se utilizan en IDA para determinar los iones
candidatos para analisis dependientes. Los siguientes tipos de analisis se pueden utilizar
como andlisis de estudio:

« MRM

» Pérdida neutra

* lon precursor

+ Q3

* MS mejorada (EMS)

Los siguientes tipos de analisis se pueden utilizar como analisis dependientes:

+ EPI
* lon producto

« MS?3 (andlisis dependiente de segundo nivel)

En un experimento IDA, las acciones del espectrometro de masas varian en cada analisis,
en funcion de los datos adquiridos en el analisis anterior. El software analiza los datos a
medida que estos se adquieren y, a continuacién, determina las masas sobre las que se
van a realizar los analisis dependientes. Los usuarios pueden establecer los criterios que
activaran un experimento IDA, asi como los parametros del método que se deben utilizar.

Vista de datos diferente
Cromatogramas

Un cromatograma muestra la variacién de cierta cantidad en relacién al tiempo en un
experimento repetitivo. Por ejemplo, si el instrumento se programa para repetir varias
veces un conjunto dado de analisis de espectro de masas. Los datos cromatograficos
son contiguos, incluso si la intensidad de los datos es cero. El instrumento no genera
directamente los cromatogramas, sino que estos se generan a partir de espectros de masas.

En el grafico del cromatograma, la intensidad se representa en recuentos por segundo (cps)
en el eje Y, en relacién con el tiempo en el eje X. Los picos se marcan automaticamente.

Los picos cromatograficos pueden cambiar por lo que respecta al tiempo de retencion y la
intensidad en funcion de las condiciones cromatograficas de una muestra determinada.
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El software muestra los siguientes tipos de cromatogramas:

* TIC: el trazado de la corriente de iones total en funcion del tiempo.

Figura A-1: TIC de ejemplo
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» XIC: cromatograma de iones que se crea tomando los valores de intensidad de un valor
de masa discreta individual o un rango de masas, de una serie de analisis de espectro de
masas. Un XIC indica el comportamiento de una masa determinada, o rango de masas,

como una funcién de tiempo.
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Figura A-2: XIC de ejemplo
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Espectros

Un espectro son los datos que se obtienen directamente del espectrometro de masas y
normalmente representa el nimero de iones detectados en funcion de su relacién entre
masa y carga (m/z). Se muestra como un grafico con los valores m/z representados en el eje
Xy la intensidad (cps) representada en el eje Y.

Cuando los datos se visualizan en un espectro, se obtiene la informacion especifica de

la masa para un compuesto. Un espectro proporciona los valores de n/z para los iones
correspondientes a un pico cromatografico especifico. Estos iones se pueden utilizar para
encontrar informacién mas especifica. Por ejemplo, un espectro muestra todas las masas
que conforman un pico, incluida la intensidad de cada masa.

Las intensidades de espectro pueden cambiar, pero el valor de m/z es fijo porque la masa de
un compuesto no cambia.

Hay dos formas de generar datos de espectro:

» Si solo se adquiere un analisis, los datos se muestran como un espectro.

* A partir de un cromatograma.

Algoritmo sMRM

El algoritmo Scheduled MRM (sMRM) incluye la siguiente funcionalidad:
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» La columna Retention time tolerance mejora la robustez del tiempo de retencién de
los experimentos al permitir configurar una ventana de adquisicion para cada transicion
en el método de adquisicién. Los usuarios pueden ajustar el tamafio de la ventana para
los compuestos que tienen picos LC amplios o grandes variaciones en sus tiempos de
retencion.

* Los tiempos de permanencia se pueden calcular automaticamente o el usuario puede
especificar un tiempo de permanencia personalizado para cada transicion. Se pueden
asignar a compuestos muy abundantes un tiempo de permanencia bajo, mientras que
se asigna a los compuestos menos abundantes un tiempo de permanencia elevado. Los
tiempos de permanencia editados por el usuario se restan del tiempo de ciclo objetivo
y el tiempo de ciclo restante se redistribuye para calcular los tiempos de permanencia
para transiciones no editadas. Durante el analisis, el tiempo de permanencia disponible
se asigna en funcion del valor calculado por el software o editado por el usuario, ambos
de los cuales deben encontrarse dentro de los tiempos de permanencia minimo y maximo
especificados por el usuario en el método.

Activacion del algoritmo sMRM

Si esta habilitada la activacién para el algoritmo sMRM, también esta disponible la siguiente
funcionalidad:

» El usuario puede etiquetar multiples transiciones para un analito como principales o
secundarias. Las transiciones principales se controlan en la ventana de adquisicion,
mientras que las transiciones secundarias solo se controlan después de que las
transiciones principales alcancen su umbral de activacion. Esto minimiza el tiempo del
ciclo al reducir el numero de transiciones MRM controladas. El tiempo de adquisicion se
centra en recopilar datos para los analitos que estan presentes en una muestra, donde
todas sus transiciones correspondientes se detectan por encima de un umbral definido y
no para los analitos que no estan presentes en la muestra.

» El algoritmo admite la sustraccion de fondo dinamica (DBS) para activar transiciones
secundarias. Consulte la seccion: Algoritmo Dynamic Background Subtraction. Cuando
DBS esta activado, se aplica a las transiciones principales para activar transiciones
secundarias en ese experimento.

Para los métodos IDA que utilizan el algoritmo sMRM para analisis de estudio, si DBS
esta activado en los criterios IDA, entonces se aplica a las transiciones principales para
activar tanto transiciones secundarias como analisis MS/MS.

Algoritmo stMRM

El algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM) es una mejora del algoritmo
Scheduled MRM (sMRM).

En el algoritmo sMRM, cuando esta habilitada la activacién, las transiciones primarias se
pueden usar para adquirir datos en las transiciones secundarias segun los umbrales de
activacion definidos por el usuario. Sin embargo, la activacion esta limitada a las transiciones
que pertenecen al mismo grupo de compuestos y que tienen tiempos de retencién y
tolerancias de tiempo de retencion idénticos.
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El algoritmo stMRM amplia esta funcionalidad usando las transiciones de marcador para
activar transiciones dependientes. Las transiciones dependientes pueden pertenecer al
mismo ID de grupo de compuestos o a otro distinto si eluye en un tiempo de retencion
posterior que la transicion de marcador correspondiente.

Un compuesto marcador es un compuesto que activa la adquisicién de transiciones
dependientes que eluyen con posterioridad. Debe ser un compuesto que se sepa que esta
presente en todas las muestras o que se haya introducido en todas las muestras, como un
patron interno marcado con masas o compuestos endégenos que son omnipresentes en una
matriz de muestras.

El algoritmo stMRM tiene dos modos. Las transiciones dependientes se pueden asociar
con transiciones de marcador segun el tiempo de retencion relativo (modo Scout triggered
MRM RT) o segun el grupo (modo Scout triggered MRM group).

Nota: El algoritmo stMRM se puede usar para una activacion entre experimentos con
polaridad positiva y polaridad negativa. Ambos experimentos deben usar el mismo modo
del algoritmo stMRM.

Modo de tiempo de retencion

En el modo de tiempo de retencion, el usuario no necesita definir una ventana de tiempo

de retencion, es decir, el tiempo de retencion mas/menos la tolerancia de tiempo de
retencién, para cada transicion. definirEn lugar de eso, los tiempos de retencién identificados
durante el desarrollo del método inicial se utilizan para determinar el orden de elucion

de las transiciones. Seguidamente, el software asigna automaticamente las transiciones
dependientes a las transiciones de marcador definidas por el usuario segun la proximidad

de sus tiempos de retencion. Los tiempos de retencion especificados para las transiciones
dependientes no tienen que ser precisas, pero deben reflejar el orden de elucion.

Si se usan varios compuestos marcadores, sus tiempos de retencién deben distribuirse a lo
largo del tiempo de ejecuciéon de manera que el tiempo de ejecucion se segmente en varias
ventanas de adquisicion, cada una compuesta de una transicién de marcador que va en
primer lugar y sus transiciones dependientes que van a continuacion.

Cuando la intensidad de la primera transicién de marcador (Compound A) alcanza su
umbral de activacion, el software empieza a monitorizar sus transiciones dependientes, asi
como la siguiente transicion de marcador (Compound B). Consulte la figura: Figura A-3.
Cuando la intensidad del segundo compuesto marcador (Compound B) alcanza su umbral
de activacion, el software deja de monitorizar el primer compuesto marcador (Compound
A) y sus transiciones dependientes y empieza a monitorizar las transiciones dependientes
del segundo compuesto marcador (Compound B), asi como el tercer compuesto marcador
(Compound C).
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Figura A-3: MRM activado mediante scout, modo de RT
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Elemento Descripcion

1 Compuestos marcador con tiempos de retencién que se distribuyen a lo
largo de toda la ejecucion (de Compound A a Compound C).

2 Compuestos dependientes que se agrupan segun el tiempo de retencion
(de Compound 1 a Compound 12).
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Figura A-4: Descripcién general del método: polaridad positiva y negativa
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Elemento Descripcion
1 Dependientes de Compound A.
2 Compound B, también dependiente de Compound A.
3 Dependientes de Compound B.
4 Compound C, también dependiente de Compound B.
5 Dependientes de Compound C.

Las transiciones dependientes se asocian con una transicién de marcador precedente con
un tiempo de retencién menor y son activadas por dicha transicion de marcador.

Ejemplo: activacion de transiciones dependientes

La primera transicién de marcador (Compound A) tiene un tiempo de retencion de 1,0 miny
la segunda transaccion de marcador (Compound B) tiene un tiempo de retencién de 2,0 min.

Las transiciones dependientes Compound 1, Compound 2 y Compound 3, con tiempos de
retencion de 1,1 minutos, 1,5 minutos y 1,6 minutos, respectivamente, son activadas por la
primera transicién de marcador (Compound A). Las transiciones dependientes Compound 6,
Compound 7 y Compound 8, con tiempos de retencion de 2,3 minutos, 2,4 minutos y 2,5
minutos, respectivamente, son activadas por la segunda transicion de marcador (Compound
B).
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Varias transiciones de marcador

Varias transiciones, como transiciones de cuantificador y cualificador, con el mismo ID de
grupo de compuesto y tiempo de retencion se pueden identificar como transiciones de
marcador. Todas estas transiciones de marcador deben superar sus umbrales de activacion
individuales para que puedan activarse sus transiciones dependientes.

Superposicion de RT

Si una transicion dependiente eluye demasiado cerca del borde inicial o final de la ventana
de adquisicién de su transicién de marcador, un cambio de tiempo de retencién podria
causar que la transicion dependiente se desvie fuera de la ventana. Si esto ocurre, los datos
no se adquieren. Use la funcién de superposicion de tiempo de retencion (RT) para evitar
este problema.

Ejemplo: Compound 4

El tiempo de retencion para una transicion dependiente, Compound 4, especifica que esta
eluye después de la transicion de marcador Compound A y antes de la transicion de
marcador Compound B. Como eluye cerca del final de la ventana de adquisicion para
Compound A, podria desviarse dentro de la ventana de adquisicion para Compound B.
Cuando Compound B llega a su umbral de activacion, se detiene la monitorizacién de las
transiciones dependientes de Compound A, incluido Compound 4. Por tanto, si Compound
4 no eluye después de que Compound B alcance su umbral de activacién, no se adquiere.
Consulte la figura: Figura A-5.

Ejemplo: Compound 5

De igual modo, el tiempo de retencién para una transicion dependiente, Compound 5,
especifica que esta eluye después de la transicion de marcador Compound B, de forma
que sera activada por Compound B. Si Compound 5 se desvia dentro de la ventana de
adquisicion de la primera transicién de marcador, Compound A, no se activa y no se
adquiere. Consulte la figura: Figura A-5.

Ejemplo: superposicion de RT

Para asegurarse de que esas transiciones dependientes limitrofes se activan, use la
opciéon RT overlap . Esta opcion permite que el usuario defina una ventana de tolerancia
alrededor de cada transicion de marcador. Las transiciones dependientes en la ventana
de superposicion de tiempo de retencidn se activan por cualquiera de las transiciones de
marcadores superpuestas.

En este ejemplo, RT overlap se define en 0,2 minutos. Como resultado, Compound 4 sera
activado por Compound B si se desvia fuera de la ventana de adquisicion de Compound A.
De igual modo, Compound 5 sera activado por Compound B o por Compound A.
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Figura A-5: Superposicion de RT
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Triggered By

La columna Triggered by muestra el ID de compuesto de la transicién de marcador
asignada a cada transicién dependiente. Las transiciones de marcador se asignan
automaticamente segun la intervencion del usuario, que incluye la seleccién de la activacion,
los tiempos de retencion relativos, el orden de elucion indicado y la superposicion de RT.

Tabla A-1: Columna Triggered by

Sintaxis Descripcion

[inicio de la Aparece para la primera transicién de marcador o para una transicion

ejecucion] qgue eluye antes del tiempo de retencion de la primera transicion de
marcador.

Il Aparece para una transicion que se puede activar con su propia
transicion de marcador definida por el usuario o con la transicion de
marcador adyacente definida en la ventana RT overlap.

&& Aparece cuando una transicion se activa por varias transiciones de
marcador que pertenecen al mismo Group ID con el mismo tiempo de
retencion.

() Muestra el grupo para varias transiciones de marcador con el mismo

tiempo de retencion que pertenecen al mismo Group ID.

Modo de grupo

En el modo de grupo, las transiciones dependientes se asignan a transiciones de marcador
por supergrupo. Cada supergrupo tiene, al menos, una transicion de marcador y varias
transiciones dependientes, que seran activadas por dichas transiciones de marcador. Las
transiciones de marcador deben ser las primeras transiciones en eluir en el supergrupo.

Si se asignan varias transiciones de marcador a un supergrupo, todas las transiciones de
marcador deben alcanzar su umbral de activacion antes de que se activen las transiciones
dependientes.

La agrupacion de las transiciones de marcador y las transiciones dependientes en
supergrupos se basa en una relacién analitica predefinida que conecta de manera logica
dichos compuestos, como precursor 0 metabolito, isémeros estructurales y confirmacion de
proteina o péptido.

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP
229/269



Teoria de funcionamiento: software

La entrada de tiempos de retencién es opcional para ambas transiciones, las de marcador y
las dependientes. Las transiciones sin tiempo de retencion se analizan desde la hora en la
que su transicion de marcador alcanza su umbral de intensidad hasta el final de la ejecucion.
Las transiciones con un tiempo de retencién especifico se analizan durante su ventana de
tiempo de retencion, como en el algoritmo Scheduled MRM (sMRM).

Durante el cribado, puede que no se conozcan los tiempos de retencion para todos los
analitos, especialmente aquellos de los que solo se sospecha que estén presentes en
ciertas muestras. El modo de grupo combina la programacion de ventanas de tiempo de
retencion del algoritmo sMRM con la activacion basada en supergrupos, 10 que permite
que el usuario cuantifique la lista tipica de analitos objetivo y cribe convenientemente
compuestos adicionales con tiempos de retencidn desconocidos en la misma inyeccion.
Ademas, las transiciones que no estén asignadas a un supergrupo se adquieren con el
algoritmo sMRM.
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Figura A-6: Modo de grupo
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Elemento Descripcion
1 Marcador de elucién temprana que supera un umbral de activacion.
2 Compuestos dependientes que se agrupan con el compuesto marcador
Compound A, segun el interés analitico.
3 Transiciones de MRM de los marcadores (Compound B y Compound
C) que no superaron sus umbrales de activacion. Estas transiciones
dependientes no se adquieren.
Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP

231/269



Teoria de funcionamiento: software

Figura A-7: Descripcién general del método (polaridad positiva y negativa)

Method Overview
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Compound C
B
;: _
=
Compound B
Compound A
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Elemento Descripcion
1 Dependientes de Compound A con tiempos de retencion especificados.
2 Dependientes de Compound A con tiempo de retencién establecido en
cero (0).
3 Dependientes de Compound B con tiempo de retencion establecido en
cero (0).
4 Dependientes de Compound C con tiempo de retencion establecido en
cero (0).

Triggered By

La columna Triggered by muestra el ID de compuesto de la transicion de marcador
asignada a cada transicion dependiente. Las transiciones de marcador se asignan
automaticamente segun la intervencion del usuario, incluida la seleccién de la activacion

y la asignacién del supergrupo.
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Tabla A-2: Columna Triggered by

Sintaxis Descripcion
[inicio de la Aparece para una transiciéon de marcador que pertenece a un Super
ejecucion] Group ID con un tiempo de retencién de cero (0).

[l Aparece para una transicion que se puede activar por varias transiciones
de marcador con un Group ID diferente, pero con el mismo Super
Group ID.

&& Aparece cuando una transicion se activa por varias transiciones de
marcador con los mismos valores de Group ID, tiempo de retencién
y Super Group ID.

() Muestra el grupo para varias transiciones de marcador con el mismo
tiempo de retencion que pertenecen al mismo Group ID.

Scheduled lonization

La funcién Scheduled lonization se puede utilizar para reducir el tiempo de inactividad

del espectrometro de masas reduciendo el riesgo de contaminacion. Si esta funcion esta
activada, el usuario puede especificar el periodo durante el cual Spray voltage o Nebulizer
current, en funcion del tipo de sonda que se utilice, se establece en el valor especificado en
el método.

Para utilizar esta funcion, en primer lugar determine el periodo durante el cual los picos de
interés se eluyen adquiriendo datos sin la funcién activada.

Después de determinar el periodo necesario, habilite la funcidn y luego establezca valores
apropiados para Start time y Stop time.

Por ejemplo, para un método con una duracion de 5 minutos, si los picos de interés se
eluyen entre 1,6 minutos y 3,4 minutos, se pueden utilizar 1,5 minutos como valor de Start
time y 3,5 minutos como valor de Stop time.

Reglas de decision

Mientras se procesa un lote en el espacio de trabajo Queue, el software puede llevar a
cabo acciones correctivas concretas en respuesta a resultados de analisis especificados.
Por ejemplo, si una muestra no cumple los criterios de aceptacién definidos en el método de
procesamiento (resultado del analisis), se puede indicar al software que vuelva a inyectar la
muestra (accidn correctiva).

Esta funcion se implementa con reglas de decisiéon. Una regla de decision consta de dos
partes principales:

* Una regla de marcado, que define el resultado del analisis
Las reglas de marcado se definen en métodos de procesamiento.

* Una accion correctiva, que se aplica si los resultados del procesamiento no cumplen los
criterios de resultado del analisis
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Entre las acciones correctivas se encuentran las siguientes:

* Pararla cola
» Cancelar el lote
* Inyectar una muestra diferente

* \Volver a inyectar la muestra marcada

Al crear un lote, el usuario puede activar reglas de decision para el lote y luego seleccionar
las reglas de decisién a utilizar.

Algoritmo Dynamic Background Subtraction

El algoritmo Dynamic Background Subtraction mejora la deteccion de iones precursores

en un experimento de adquisicién dependiente de informacién (IDA). Cuando se activa el
algoritmo, IDA utiliza un espectro al que se ha sustraido el fondo para seleccionar el ion
precursor de interés para el analisis MS/MS, en lugar de seleccionar el precursor en el
espectro de estudio directamente. Puesto que este proceso tiene lugar durante el analisis
LC, el algoritmo permite la deteccion de especies a medida que aumenta la intensidad de
sus sefales. En consecuencia, este algoritmo se centra en la deteccién y analisis de los
iones precursores en la seccidn creciente del pico de LC, hasta o ligeramente por encima de
la parte superior de los picos de LC.

Analisis cuantitativo

El analisis cuantitativo se utiliza para determinar la concentracion de una sustancia concreta
en una muestra. Al analizar una muestra desconocida y compararla con otras muestras que
contengan la misma sustancia en concentraciones conocidas, el software puede calcular

la concentracion de la muestra desconocida. El proceso consiste en crear una curva de
calibracién mediante el uso de la respuesta de sefal o la proporcion de respuesta de los
patrones y, a continuacion, calcular las concentraciones de las muestras desconocidas. Las
concentraciones calculadas de todas las muestras se afiaden a una tabla de resultados.

El analisis cuantitativo se lleva a cabo mayormente utilizando un analisis de monitorizacién
de reacciones multiples (MRM). En un analisis MRM, se utilizan un ion precursor y un ion
producto caracteristico para definir una transicion de MRM muy especifica del analito. La
transicion de MRM relacionada con el tiempo de retencién asociado con el analito durante la
cromatografia liquida proporciona la especificidad de cuantificacién necesaria.

La cuantificaciéon se consigue gracias al uso de métodos de adquisicion de LC-MS/MS de
MRM validados, curvas estandar de adquisicién de calibracion y posterior integracion de los
picos asociados con los compuestos de interés. La relacion de curva de calibracion entre la
respuesta de sefal y la concentracion se utiliza para determinar la cantidad de un analito en
particular en una muestra desconocida.

Adicién de patrones

La adicion de patrones se puede utilizar para determinar la concentracion de un compuesto
en una muestra en la que un efecto de matriz conocido impida el uso de una curva de
calibracion tradicional.
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Esta funcion permite al usuario realizar calculos de adicion de patrones directamente en el
software. Si la funcion de adicion de patrones esta activada en el flujo de cuantificacion, el
célculo de adicion de patrones se lleva a cabo durante la integracién y los resultados se
muestran en la tabla de resultados.

Si se activa esta funcién, estos parametros de regresion se desactivan:
* Regression Type

* Weighting Type

* Automatic Outlier Removal

Activacion de la funcion Standard Addition

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Haga clic en Process Method > New.

Sugerencia: Para editar un método de procesamiento existente, haga clic en Process
Method > Edit embedded method y siga estos pasos.

3. Seleccione la pagina Workflow y luego al menos un flujo de trabajo y las muestras de
referencia.

4. Seleccione la pagina Components y defina los nombres de los componentes, masas,
patrones internos, grupos, etc.

Sugerencia: Si el grupo se define en la tabla de componentes, el usuario puede optar
por sumar los iones en el grupo, incluso si el ion precursor y el indice experimental
son diferentes para las transiciones. La suma de iones no se muestra en la tabla, sino
que se muestra en la pagina de integracion y en la tabla de resultados como <nombre
grupo>_Sum. Esta funcién es util para la cuantificacion de proteinas y péptidos.

Sugerencia: Si se desconoce el tiempo de retencion de los componentes, establezca
el Retention Time Mode para una masa o férmula quimica en Find n peaks, donde
nes 1, 2,5, 10 o todo. El software identifica el nUmero especificado de funciones con

la mayor area de pico, asigna el tiempo de retencién adecuado y ejecuta un flujo de
trabajo de procesamiento de picos dirigido. Cuando finaliza el procesamiento, el método
integrado para la tabla de resultados puede guardarse como método dirigido normal.

5. Seleccione la pagina Integration y, a continuacién, seleccione los parametros de
integracién para cada componente.

6. Haga clic en Options > Quantitate by standard addition.
Esta funcion tiene requisitos especificos para los campos de lote siguientes:

» Sample ID: Todas las muestras que pertenecen al mismo grupo de adicién de
patrones deben tener el mismo ID de muestra.

+ Sample Type: Todas las muestras que se deben cuantificar con la adicién de
patrones deben tener el tipo de muestra Standard.
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» Actual Concentration: Este campo debe contener la concentracién conocida de
patrén afadida a cada muestra del grupo de adicién de patrones. Por ejemplo, para
muestras sin patrén afadido, es 0. Los datos de esta columna se trazan como el eje
X en la curva de calibracion.

Si esta funcion esta habilitada, la tabla de resultados contiene un nuevo campo
Standard Addition Accuracy que compara el valor de Standard Addition Calculated
Concentration de una muestra con el valor de Standard Addition Actual
Concentration.

En la curva de calibracion se muestra una vista dinamica de la curva de calibracion para
una muestra especifica.

Reconstruccion de masa

Para las moléculas grandes, suele observarse una dispersion del estado de la carga en
un espectro de analisis completo MS. La funcion de reconstruccion de masa permite al
usuario llevar a cabo una desconvolucion de espectro directamente en el software y luego
realizar la cuantificacion en funcion de los picos de masa desconvolucionados o con carga
cero. Si la funcion de reconstruccion de masa esta habilitada en el flujo de cuantificacion,
la busqueda de picos, desconvolucién de espectros, la busqueda de picos de masa y la
integracién se llevan a cabo durante el procesamiento y los resultados se muestran en la
tabla de resultados.

Activacion de la funcion de reconstruccion de masa

Nota: La reconstruccién de masa solo es compatible con el flujo de cuantificacion.

Nota: La reconstruccién de masa solo es compatible con los algoritmos de integracion MQ4
y Summation.

Nota: Si se activa la reconstruccion de masa, Options > Sum Multiple lon se desactiva.

1. Abra el espacio de trabajo Analytics.

2. Haga clic en Process Method > New..

Sugerencia: Para editar un método de procesamiento existente, haga clic en Process
Method > Edit embedded method y siga estos pasos.

3. Seleccione la pagina Workflow y luego el flujo de trabajo Quantitation y las muestras de
referencia.

4. Seleccione la pagina Components.
Haga clic en Options > Mass Reconstruction.

6. Anfada los componentes, introduciendo informacién en los campos obligatorios.

Nota: El campo Expected MW es opcional.
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7. Haga clic en Integration para ver la pagina de integracion y revisar el cromatograma
XIC, el espectro promedio y el espectro de reconstruccion y seleccionar la masa
objetivo.

8. Guarde el método.

Si esta funcidn esta activada, la tabla de resultados contendra las siguientes columnas
nuevas: Expected MW, MW, MW Delta (Da), MW Delta (ppm), IS Expected MW, IS
MW, IS MW Delta (Da) € IS MW Delta (ppm).

Analisis cualitativo

El analisis cualitativo es la identificacion de un compuesto objetivo o desconocido. En
espectrometria de masas, determinar qué compuesto esta presente se consigue utilizando
la precisidn de masas, el tiempo de retencidn, el patrén de is6topos, la busqueda en la
biblioteca y la busqueda de férmulas. Utilizar todas esas herramientas a la vez puede
aumentar la confianza en identificar compuestos tanto objetivo como no objetivo en
muestras desconocidas.

Tiempo de retencién

La mayor parte de los espectrémetros de masas utilizan algun tipo de cromatografia.

El tiempo de retencion de un compuesto viene determinado por la inyeccién de un
patrén conocido del compuesto. El tiempo de retencion se puede utilizar para facilitar

la identificacién de compuestos objetivo en una muestra. Si el compuesto sospechado
se halla en una muestra desconocida, cuanto mas cercano sea el tiempo de retencién

al tiempo de retencion del patron, mayor sera la probabilidad de que se identifique el
compuesto desconocido. Los tiempos de retencion pueden cambiar y deben confirmarse
con regularidad utilizando un patrén conocido.

Patréon de isétopos

El espectro de masas de analisis completo de un compuesto en un espectrémetro de masas
tiene un patron de isétopos diferente basado en su férmula molecular.

Para el patrén de isétopos para la morfina, consulte la siguiente figura.
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Figura A-8: Patrén de is6topos (Morfina)
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Este patron de isétopos del imazalil consta de diferentes isétopos de masas para los
elementos. El patron de is6topos se calcula teéricamente y se compara con lo que realmente
se adquirio para el compuesto en la muestra desconocida. Cuanta mas coincidencia haya
entre el patrén de isétopos tedrico y el real, mas posibilidades habra de que se haya
identificado el compuesto.

Busqueda en la biblioteca

La comparacién de espectros de MS/MS adquiridos de muestras desconocidas con una
base de datos de compuestos con espectros de referencia es una de las herramientas

mas potentes en el analisis cualitativo. Los algoritmos de busqueda en biblioteca comparan
los espectros desconocidos de la muestra e intentan hacer coincidir los espectros de los
compuestos desconocidos y los espectros de la base de datos. Cuanta mas coincidencia
haya y mayor sea la puntuacién reportada, sera mas probable que se haya identificado el
compuesto.

La pureza, el ajuste y el ajuste inverso se calculan de la siguiente manera:

» Si hay un pico en una masa determinada tanto en el espectro de biblioteca (reducido)
como en el espectro desconocido cuya proporcidén de intensidad esté dentro de los limites
especificados por el usuario, la intensidad del pico del espectro de biblioteca se iguala a
la del espectro desconocido

* La pureza se calcula asi:
100,0 (ULtotar)? / (Utotar*ltotar) donde:

Utotal = 2. Um*Unm

liotal = 2 Im*lm

ULtotal = 2 Umelm
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Las sumas incluyen todas las masas en que las intensidades U, y |, son las raices
cuadradas de las entradas desconocidas y de la biblioteca ponderadas segun la masa
(es decir, reducidas). Se garantiza que la pureza esta en el rango entre 0 y 100 y es una
medida de la similitud del espectro de biblioteca y el espectro desconocido.

* El ajuste se calcula exactamente de la misma manera que la pureza, pero solo se
incluyen en las sumas las masas que se producen en el espectro de biblioteca. Esto no
afecta a Ligta 0 ULiotg pOrque no se borra ningun término de esas sumas. El ajuste es una
medida del grado en que el espectro desconocido contiene el espectro de biblioteca. Un
ajuste alto y una pureza baja indica que el espectro desconocido es probablemente puro,
pero contiene el compuesto de la biblioteca.

» El ajuste inverso también se calcula de la misma manera que la pureza, pero solo se
incluyen en las sumas las masas que se producen en el espectro desconocido. El ajuste
inverso es una medida del grado en que el espectro de biblioteca contiene el espectro
desconocido.

Busqueda de formulas

Utilizando un nimero de masa, el algoritmo de busqueda de formulas intenta predecir la
férmula quimica para el compuesto a partir de los espectros de MS y MS/MS generados

por un espectrometro de masas. Una puntuacion de busqueda de féormulas alta no significa
necesariamente que el compuesto de la muestra sea el identificado por el algoritmo de
busqueda de férmulas, porque no es raro que varias férmulas coincidan en el rango del error
de masa. Debe tener cuidado y realizar otra prueba de confirmacién antes de identificar un
compuesto utilizando la busqueda de férmulas.

Nota: No se recomienda llevar a cabo una busqueda de férmulas con sistemas de masa
nominal.

El algoritmo de busqueda utiliza la configuracion de sefiales cualitativas para la precisién de
masa. Un error de ppm rojo obtiene una puntuacion de 0 y una coincidencia perfecta obtiene
una puntuacion de 100.

El espectro MS contribuye en un 67 % a la puntuacién de busqueda de féormulas final y el
espectro MS/MS contribuye un 33 %. Por lo tanto, la capacidad de la formula para predecir
la masa MS es lo que mas influye en la puntuacién. No obstante, la coincidencia de los
fragmentos MS/MS también influye en la puntuacion.

El patron de isétopos sirve para generar la lista de formulas encontradas, pero no se utiliza
para generar la puntuacion final. Por lo tanto, una férmula con un patrén de isétopos erréneo
probablemente no se incluira en la lista.

Se determina una lista de posibles férmulas utilizando la precisiéon de masa precursora, el
patrén isotopico y la fragmentacion MS/MS. Las formulas propuestas se puntuan en funcion
de la precision de la masa precursora y de la precision media de la masa MS/MS de
fragmentos coincidentes.
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Integracion

En el analisis cuantitativo o cualitativo, la integracion hace referencia a la generacion de
areas o alturas de pico cromatografico para los compuestos de interés. Un método de
procesamiento contiene toda la informacidén necesaria para procesar los datos.

La compilacion de informacién cuantitativa o cualitativa para un conjunto de muestras
determinado se denomina una tabla de resultados. Consulte Tablas de resultados.

El software tiene tres algoritmos de integracion que pueden utilizarse:

* MQ4: selecciona un estandar de baja concentracion, pero no la menor concentracion, o
muestra de control de calidad de forma predeterminada como la muestra representativa
para la serie analitica.

* AutoPeak: selecciona un estandar de alta concentracién, pero no saturado, o muestra de
control de calidad de forma predeterminada como la muestra representativa para la serie
analitica.

+ Summation: no realiza una busqueda de picos normal, sino que asume que un pico esta
presente cerca del tiempo de retencion esperado.

También se pueden integrar manualmente picos omitidos por los algoritmos.

Parametros del algoritmo de integracion de AutoPeak

Los siguientes parametros se usan para identificar y registrar el pico de interés.

Para obtener una lista completa de los parametros disponibles, consulte el sistema de
ayuda.

* Local peak baseline: el software evallua localmente los cambios en el punto de
referencia en torno al pico en oposicion a calcular el punto de referencia con respecto
al cromatograma entero.

» Linear peak baseline: el software encaja una linea entre los puntos al principio y al
final de ese grupo especifico de picos en oposicién a la posibilidad de tener un punto de
referencia no lineal debajo del pico.

Saturation correction: cuando el algoritmo detecta que un pico esta saturado, utiliza el
modelo para predecir cual seria el aspecto del pico si no se hubiera saturado el detector.
Esto hace que el perfil se extienda por encima del apice del pico hasta aproximadamente
la respuesta que se habria obtenido. Esto puede ampliar el rango dinamico lineal de las
curvas de calibracién. Esta opcion esta disponible solamente cuando se configuran los
valores predeterminados del algoritmo general y no durante la creacion del método de
procesamiento o la revision de picos individual, ya que no es util usar esta configuracién
para algunos picos solamente.

Minimum Signal/Noise

Si la relacion sefial/ruido minima se configura en siete, tal como se muestra en el grafico de
la izquierda en la figura siguiente, el pico no se registra. Si la relacion sefial/ruido minima se

Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple Guia de usuario del software
Quad y QTRAP RUO-IDV-05-9804-ES-F
240/269



Teoria de funcionamiento: software

configura en dos, tal como se muestra en el grafico de la derecha, el pico se registra. Este
parametro no afecta a la integracion.

Figura A-9: Umbral de senal/ruido
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Umbral de seguridad

Este parametro se utiliza para filtrar picos potenciales que son falsos positivos. El valor
predeterminado es 50%, que es normalmente adecuado. Sin embargo, el usuario puede
desear utilizar un valor mas alto para datos con mucho ruido o para datos en los que el
ancho del pico tiene una variacion considerable de una muestra a otra.

Las dos siguientes figuras muestran como el Confidence Threshold afecta al numero de
picos identificados. Cuando el Confidence Threshold se configura en un 50 %, el pico
con un pequefo saliente se identifica como un pico unico. Si el Confidence Threshold se
baja al 16 %, el algoritmo SignalFinder encuentra dos picos. Arrastre el puntero sobre las
regiones de los dos picos para visualizarlos.

Para determinar qué otros picos estan potencialmente presentes en este unico pico, y si no
se conoce el Confidence Threshold correcto, pulse Ctrl y luego arrastre el puntero sobre la
region de interés del pico. Esto desciende automaticamente el Confidence Threshold para
revelar el segundo pico de interés que no esta presente cuando el Confidence Threshold
esta configurado en el 50 %.

Figura A-10: 50 % de umbral de confianza
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Con un umbral de confianza del 16 %, se detectan dos picos. Arrastre el puntero sobre el

area de pico para identificar ambos picos.

Figura A-11: 16 % de umbral de confianza
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Puntos de referencia de picos locales frente a global

El punto de referencia de picos puede ser local o global. Si esta seleccionada la opcién
local, el software de cuantificacion evaltua localmente los cambios realizados en el punto de
referencia. La opcion global utiliza todo el cromatograma como punto de referencia.

Para ver un ejemplo de cuando debe usarse el punto de referencia local, consulte la

siguiente figura. El gréafico de la izquierda muestra
correctamente usando el punto de referencia local

un cromatograma que se integro

. El grafico de la derecha muestra el

mismo cromatograma, integrado incorrectamente usando el punto de referencia global.
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Figura A-13: Uso de punto de referencia global
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Puntos de referencia de picos lineales frente a no lineales

El punto de referencia de pico puede establecerse como lineal o no lineal. La opcién no
lineal estima el punto de referencia debajo de cada pico. La opcién lineal encaja una linea
entre los puntos al principio y al final de un grupo de picos especifico. Para obtener ejemplos
de puntos de referencia lineales y no lineales para picos coeludidos, consulte la Figura A-14
y la Figura A-15. Los elementos 1 al 4 son picos convolucionados. El elemento 5 muestra el
punto de referencia segun se deriva con las distintas opciones.

Se recomienda un punto de referencia no lineal para varios picos. Para un unico pico, la
diferencia entre un punto de referencia lineal y no lineal es insignificante.
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Figura A-14: Ejemplo de un punto de referencia lineal
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Figura A-15: Ejemplo de un punto de referencia no lineal
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Parametros del algoritmo de integracion MQ4

Los siguientes parametros se usan para identificar y registrar el pico de interés. Para obtener
una lista completa de los parametros disponibles, consulte el sistema de ayuda.

Porcentaje de ruido

Este parametro se utiliza para estimar el nivel de ruido en los cromatogramas. El porcentaje
especificado de los puntos de datos con la intensidad mas baja se considera ruido.

Los valores tipicos oscilan entre el 20 % y el 60 %. Si no se detectan picos pequefios en
presencia de picos de mayor tamafio, debe disminuirse el porcentaje de ruido. La siguiente
figura es un ejemplo de un pico pequefio en presencia de un pico extremadamente grande.
Este pico no se detecta cuando el porcentaje de ruido esta configurado en el 90%, pero si
cuando el porcentaje de ruido esta configurado en el 40%.
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Figura A-16: Pico de interés

En la siguiente figura, el grafico de la izquierda muestra el porcentaje de ruido configurado
en el 40 %. El grafico de la derecha esta configurado en el 90 %.

Figura A-17: Niveles de ruido
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Baseline Subtract Window

Después del suavizado, pero antes de realizar otro procesamiento, se sustrae el punto de
referencia de los cromatogramas para eliminar los salientes en los datos. Para cada punto
de datos, el punto de referencia se calcula con los puntos de datos a la izquierda y a la
derecha del punto actual con intensidad minima, dentro de la ventana de substraccion.

El valor exacto de este parametro no es de vital importancia, siempre que se haya
establecido en un valor varias veces superior como minimo a la anchura esperada de los

picos.

En la siguiente figura, el grafico de la izquierda muestra la ventana de sustraccion del punto
de referencia establecida en 0,1 minutos y el grafico de la izquierda muestra la ventana de
sustraccion del punto de referencia establecida en 1 minuto.
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Figura A-18: Ventana Baseline Subtraction
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Division de picos

Este parametro controla si se detecta un pico potencialmente con ruido como un unico pico o
como dos o mas picos independientes. Si la «caida» entre dos picos potenciales es inferior
al valor especificado, se detecta un unico pico. En caso contrario, se detectan dos.

Al establecer este parametro con un valor alto, se evita que se dividan y se detecten los
picos ruidosos como dos picos independientes. No obstante, debe utilizarse un valor mas
bajo en caso de que haya dos picos distintos de elucion cercanos (solapandose).

En la siguiente figura, el grafico de la izquierda muestra la divisién de picos configurada en
dos puntos. El grafico de la derecha muestra la divisién de picos configurada en tres puntos.

Figura A-19: Division de picos
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Regresién

El area o altura de los picos de analito se representa respecto a las concentraciones
conocidas en la Curva de calibracion y en el Grafico de métricas. Posteriormente, se ajusta
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una linea a los puntos. Esta linea de regresion se utiliza para calcular la concentracién de
las muestras desconocidas.

Ecuaciones de regresion

Esta seccion describe las ecuaciones utilizadas para calcular las curvas de regresion. En
las siguientes ecuaciones, x representa la concentracién del analito para muestras Standard
(Patrén), e y representa el area o la altura del pico correspondiente. Las variables exactas
utilizadas para la regresion dependen de si se esta utilizando un patrén interno y de si el
area o la altura del pico se utiliza como se muestra en la siguiente tabla.

Tabla A-3: Variables de regresion

¢ Se ha utilizado | ¢ Se ha utilizado X y
patrén interno? el area?
Si Si C,/Cqs/DF Ayl Ags
Si No C,/Cqs/ DF Ha / Hes
No Si C,/ DF Az
No No C,/ DF Ha
donde:

» C4 = concentracion real del analito

» Cgs = concentracion del patrén interno
* DF = factor de dilucion

* A, = area de pico de analito

* Ags = area de pico del patrén interno

* H, = altura de pico de analito

* Hgg = altura de pico del patrén interno

Tipos de ponderacién

La siguiente tabla muestra cémo se calcula el factor de ponderacion (w) para cada uno de
los siete tipos de ponderacion.

Tabla A-4: Tipos de ponderacion

Tipo de Ponderacién (w)

ponderacion

Ninguna Siempre 1,0.

1/x Si x| < 1075, entonces w = 10°. De lo contrario, w = 1/ |x|.

1/ x2 Si |x] < 1075, entonces w = 100, De lo contrario, w = 1/ x2.

11y Si ly] < 1078, entonces w = 108. De lo contrario, w = 1/ |y|.
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Tabla A-4: Tipos de ponderacion (continuacién)

Tipo de Ponderaciéon (w)

ponderacion

1/y? SiJy| < 1078, entonces w = 10'6. De lo contrario, w = 1/ y2.

In(x) Si x < 0, entonces se genera un error. Si x < 1075 entonces w = In 105,

De lo contrario, w = |In (x)|.

In(y) Siy < 0, entonces se genera un error. Siy < 1078 entonces w = In 108.
De lo contrario, w = |In (y)|.

Coeficiente de correlacion

En las ecuaciones de regresion, las variables x, y y w tienen la definicién especificada
anteriormente. Se calculan todas las sumas para todas las muestras estandar, salvo las
muestras estandar marcadas como no utilizadas.

El coeficiente de correlacién se calcula de la manera siguiente:

donde:

D, = Zu-z Wy {Z 11'_1'}[:

* Y. = Y-valor calculado utilizando la ecuacién apropiada para el tipo de regresién

. D'_w Z".Z]t:‘-f: {Zuj“__):

Tipos de regresioén

En el espacio de trabajo Analytics, hay disponibles los siguientes tipos de regresion:

» Media (solo en el panel Grafico de métricas)

* Mediana (solo en el panel Grafico de métricas)
* Lineal (y = mx + b)

* Lineal a través de cero (y = mx)

* Factor de respuesta promedio

« Cuadratica (y = ax2 + bx + ¢)

+ Potencia

+ Wagner

« Hill
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Nota: La opcion Remove outliers automatically from the calibration curve en el cuadro
de dialogo Regression Options en el panel Calibration Curve aplica automaticamente

las reglas de eliminacion automatica de valores atipicos a los componentes de interés
seleccionados. Consulte la ayuda.

Lineal
La ecuacion de calibracion lineal es la siguiente:
y=mx+b

La pendiente y la interseccién se calculan asi:

m I:Zuzu.\'_-.' > owxy wy) D

{Z “T;Z uy Z L\'.'L'Z I-|.'.1'_'|'.: I

donde:

uZm [Z'n\

Lineal a través de cero
La ecuacion de calibracion lineal a cero es la siguiente:
y = mx

La pendiente se calcula asi:

> way/ Y wx

Factor de respuesta promedio
La calibracion del factor de respuesta promedio es:
y =mx

Esta es la misma ecuacion que la de calibracion lineal a través de cero. Sin embargo, la
pendiente se calcula de forma diferente:

m Z wly/x) Zw
y la desviacion estandar del factor de respuesta como:

(a1 \'{.::rﬁ' {'n 1.I.| ZW

donde:
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D=Fw'S wyt/x (T wy/f

Nota: Los puntos cuyo valor x es cero se excluyen de las sumas.

Si en la linea de puntos hay algunas rectas y algunas curvas, utilice la regresion de potencia
en vez de la lineal o cuadratica para generar una linea que se encuentre entre estos ajustes.

Cuadratica

La ecuacion de calibracién cuadratica es la siguiente:
y = ax2 + asx + ag

Los coeficientes polinomiales se calculan asi:

a, = (bo/bg — bs/bs) / (b4/bg — ba/b3z)

a4 = bs/bg — agby/bs

a.=[Zwy -aXwy —a.Twx’ ) Tw
donde:

b= wx ' Tw - wx X wx
bi=Zwx / Zw-Twx / w
b.=Zwx 'Zw - XWXV X wx

b= owx Zowx - Zwx /T
bo=Twx ' Zwx ~Twx ' Zwx

b= WXy /T wx -Zwx ¥V /T wx

Potencia
La ecuacion de calibracién de la funcién de potencia es:
y= axP

Las ecuaciones para la calibracion lineal se utilizan como se ha descrito anteriormente
para calcular la pendiente (m) y la interseccion (b), excepto que en estas ecuaciones x se
sustituye por In x e y se sustituye por In y. Una vez hecho esto, a y p se calculan asi:

a=eP
p=m

Si alguno de los valores de x o0 y son negativos o cero, se notifica un error.
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Wagner
La ecuacion de calibracion Wagner es la siguiente:
Iny =ay (Inx)2+ay (Inx)+ag

Las ecuaciones para la calibracidon cuadratica se utilizan como se ha descrito anteriormente
para calcular ung, a1y uny,excepto que en estas ecuaciones x se sustituye porIn x, e y se
sustituye por Iny.

Si alguno de los valores de x 0 y son negativos o cero, se notifica un error.
Hill

La ecuacion de calibracion Hill es la siguiente:

y=(a+bx")/(c+x")

No es posible proporcionar una funcion analitica para resolver a, b, c y n. En lugar de eso,
los coeficientes se determinan usando el método iterativo Levenberg-Marquardt.

Extraccion automatica de valores atipicos

Una funcién opcional permite al software extraer los valores atipicos de la curva de
calibracion de manera automatica. Esta funcién, que ahorra tiempo, es Util para aplicaciones
con muchos compuestos con distinta sensibilidad e intervalo lineal.

Cuando esta funcion esta habilitada, el software analiza repetitivamente todos los puntos de
datos para identificar un rango de inicio, de cuatro puntos consecutivos, que proporciona la
mejor regresion lineal y satisface las reglas especificadas por el usuario para la extraccion
de valores atipicos. El algoritmo calcula regresiones multiples para todas las permutaciones
de los puntos de partida. Considera todas las regresiones validas que cumplen las reglas
especificadas por el usuario y las pasa por la secuencia de expansion. Para todos los rangos
de inicio validos, el éxito de cada expansion depende del numero total de puntos utilizados,
el rango de niveles utilizado y el punto con el peor error de exactitud absoluta en la regresién
antes y después de la expansion. La regresion que abarca el maximo rango y satisface las
reglas es la regresion "ganadora".

Nota: Si no hay disponibles cuatro puntos de datos, el software usara tres. El algoritmo no
se aplicara si hay menos de tres puntos disponibles.

Las reglas para la extraccion automatica de valores atipicos se definen en el método de
procesamiento e incluyen lo siguiente:

» Coeficiente de correlacion minimo (r)

Nota: Esta opcion utiliza el coeficiente de correlacion, no el coeficiente de determinacion

(r?).

» Error de precision maximo permitido para duplicados estandar al nivel minimo de
cuantificacion (LLOQ, por sus siglas en inglés)

» Error de precision maximo permitido para estandares por debajo del LLOQ
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» Coeficiente de variacion (CV) porcentual maximo para duplicados multiples de un
estandar al LLOQ

Nota: Si %CV es mayor que el valor especificado, el algoritmo extrae los duplicados en
orden decreciente de error de exactitud hasta que %CV de los duplicados restantes sea
menor que dicho valor.

* CV porcentual maximo para duplicados multiples de un estandar a todos los niveles por
encima de LLOQ

Nota: Si %CV es mayor que el valor especificado, el algoritmo extrae los duplicados en
orden decreciente de error de exactitud hasta que %CV de los duplicados restantes sea
menor que dicho valor.

» Si el numero total de valores atipicos especificado excluye valores atipicos por debajo del
LLOQ y por encima del limite de cuantificacién superior (ULOQ, por sus siglas en inglés)

* Numero maximo de valores atipicos que pueden ser extraidos para un nivel de
concentracion

* Numero total de valores atipicos que se pueden eliminar de una curva de calibraciéon

Nota: Este algoritmo se aplica a todos los estandares, incluidos aquellos excluidos
manualmente.

Nota: Si el numero de duplicados utilizados para producir la regresion es diferente para
cada nivel estandar, la funcién de extraccién de valores atipicos automatica no funciona a
la perfeccion y solo debe usarse como punto de partida. Revise cada curva de calibracion
manualmente.

Sugerencia: Asegurese de que los umbrales de tolerancia para la exactitud de los
estandares en los criterios de aceptacion para el método de procesamiento coincidan con
los umbrales del cuadro de dialogo Rules for Automatically Removing Outliers for Calibration
Standards.

Tablas de resultados

Una tabla de resultados es una compilacion de la informacién cuantitativa y cualitativa
asociada con un conjunto de muestras. Incluye los calculos para concentracién y precision
determinados como un resultado de la interpolacion de la curva de calibracion. Resultados
de la busqueda de la biblioteca, busqueda de resultados y otros resultados del analisis
cualitativo de la formula también esta disponible en la tabla de resultados. Se pueden
visualizar el area, la altura y otras caracteristicas numéricas. El nimero y el tipo de las
columnas de las tablas de resultados se pueden editar para obtener una visualizacion
simplificada.

Curvas de calibracion

Una curva de calibracién, también conocida como curva de concentracién patrén, es
un método que permite determinar la concentracién de una sustancia en una muestra

Guia de usuario del software Software SCIEX OS para sistemas SCIEX Triple
RUO-IDV-05-9804-ES-F Quad y QTRAP
253/269



Teoria de funcionamiento: software

desconocida comparando la muestra desconocida con un conjunto de muestras estandar
de concentracion desconocida. La curva de calibracidon es un grafico de como responde
el instrumento (la sefial analitica) ante los cambios de concentracion del analito (la
sustancia que se va a medir). El operador prepara una serie de estandares en un

rango de concentraciones préximas a la concentracidon esperada del analito en la muestra
desconocida.

Los estandares de calibracion se utilizan para generar curvas de calibracion. Las lecturas
incorrectas o ausentes en algunas de las muestras de calibracion podrian indicar problemas
con la serie analitica. Siga métodos aceptables encontrados en la bibliografia y directrices
de agencias reguladoras para crear una curva de calibracion. Entre los ejemplos de buenas
practicas en la preparacion de curvas de calibracidn se incluyen:

* Preparacion de estandares de calibracion en una matriz en blanco, en los que se va a
medir el analito.

» Generacién de una curva de calibracién para cada analito que se va a medir.

» Garantia de cobertura del rango de concentracién previsto del analito, incluidas muestras
tipicas y atipicas.

* Uso de seis a ocho estandares para generar la curva.

Esta lista no es exhaustiva y se deben utilizar otras directrices para determinar la mejor
practica a la hora de desarrollar una curva de calibracién para el laboratorio.

Nota: En algunos procedimientos analiticos, se utilizan estandares de calibracién de un solo
punto. Las calibraciones de un solo punto se realizan utilizando una muestra de matriz en
blanco y una concentracion de estandar unico. La relacién entre la respuesta del instrumento
y la concentracion del analito se determina mediante la linea creada por estos dos puntos.
Tanto el método de procesamiento como el de adquisicién se deben validar antes de
aceptarlos para su uso previsto.

Relacidon senal/ruido

Cuando se lleva a cabo un procesamiento de datos de espectrometria de masas
cuantitativo, es importante determinar si un pico determinado es significativo o no,
entendiendo habitualmente por significativo que supera el ruido de fondo.

Calculos de ruido relativo y relacion seinal/ruido

Normalmente, la altura del pico se compara con el ruido de fondo medido en una regién sin
picos, donde el ruido se calcula normalmente como una o tres veces la desviacion estandar
de los puntos de datos en este rango. Este enfoque no es ni mucho menos ideal, por las
razones siguientes:

» Es subjetivo, porque la region de ruido se selecciona manualmente.

* Podria no existir una region de fondo sin pico, o la regién podria ser demasiado estrecha
como para calcular con precision el ruido.

» El ruido en la posicidn del pico podria diferir mucho del de la region de ruido
seleccionada.
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El factor "uno o tres" también es subjetivo, y hay distintas recomendaciones dependiendo
del experto.

El ruido aparente se puede alterar si los datos se han preprocesado. Por ejemplo, si se
han suavizado o se ha establecido un umbral.

El concepto de ruido relativo (Rn) facilita el desarrollo de un método simple para calcular el
ruido esperado en cualquier punto de los datos, para su comparacion con la sefial medida.
Esta es una métrica sélida y objetiva, que se puede usar para calcular la relacion sefal/
ruido (S/N) y para evaluar y comparar el rendimiento del instrumento y del ensayo. Existen
muchas aplicaciones del concepto de ruido relativo, una de las cuales es el calculo de la

S/N.

El algoritmo basico funciona de la forma siguiente:

1.

Se disefia un modelo de senal que permita al usuario calcular el ruido esperado en
cualquier punto del registro de datos, dado el nivel de sefial subyacente en ese punto.

El modelo de ruido se puede determinar a partir de consideraciones tedricas o se puede
modelar a partir de mediciones reales para un sistema particular. Para detectores con
pulsimetro, la desviacién estandar de una senal, y por tanto del ruido esperado, es
proporcional a la raiz cuadrada de la sefial y por tanto varia con la senal. En otros
sistemas habra un componente de "ruido blanco" constante, posiblemente combinado
con un componente dependiente de la intensidad.

Se calcula la sefal subyacente a partir de la sefial medida.

Esta tarea se puede llevar a cabo de muchas formas, pero la mas sencilla es generar
una version suavizada de los datos. Consulte la Figura A-20.

Figura A-20: Superposicion de los datos sin procesar y suavizados

500
ao00 -

Se mide el ruido real a través de los datos usando todos los puntos, tanto los picos
como el fondo.

Esto se consigue restando el calculo de sefial subyacente de la sefial medida en
cada punto de los datos en el que la sefial suavizada se haya restado del original.
El resultado se denomina ruido delta. El rango de ruido delta es razonablemente
constante, excepto donde hay picos grandes, porque el ruido depende de la sefial y,
por lo tanto, es mayor donde la sefal es mas grande. Consulte la Figura A-21.
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Figura A-21: Representacion de los valores de ruido delta de cada punto de datos
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4. En cada punto de datos, se calcula la proporcion entre el ruido medido y el ruido
esperado.

Esto es, en cada punto de datos dividimos el ruido medido en el paso 3 entre el valor
que nuestro modelo de ruido predice, en este caso, la raiz cuadrada de la intensidad. Si
el modelo de ruido es bueno, el software genera una serie de valores que en su mayor
parte quedan dentro de ciertos limites. Consulte la figura siguiente. Esta figura también
muestra el grafico de

Anoise/./intensity

Nota: Este paso reduce la gran variacién del ruido delta y se traduce en un conjunto de
valores bien definido.

Figura A-22: Modelo de ruido
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5. Se calcula la desviacion estandar de los valores de la proporcién. Este es el Rn, una
estimacion de la relacion mas probable entre el ruido delta real y el que predecia el
modelo. En la figura anterior, el resultado era un valor de 9,5.

En la figura siguiente se muestra un ejemplo de cémo el ruido relativo se puede utilizar
para calcular la relacion sefial/ruido.
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Figura A-23: Superposicion de los datos sin procesar, estimacién de senal
subyacente y estimacion del punto de referencia
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baseline = 234

Como se describia anteriormente:

noise = R, x ./(baseline)

En este ejemplo:

noise = 9.5 x 4234 = 145

Si el apice del pico se usa como sefal, esto nos da una relacion sefal/ruido (S/N) de 34
(4900/145) vy, si se utiliza la altura de la sefal suavizada, eso nos da una relacién sefal/ruido
(S/N) de 22 (3150/145).

Cuando proporciona la S/N, el algoritmo de integracién MQ4 utiliza el procedimiento descrito
aqui y el apice del pico como la senfal. Puesto que el algoritmo de integracién AutoPeak esta
acoplando un modelo al pico, utiliza la altura del perfil empleado. Esto se traduce en que
arroja una S/N mas pequena. Sin embargo, es un valor mas preciso, porque se ve menos
afectado por los posibles picos de ruido. El algoritmo de integracion AutoPeak tiene también
un enfoque mas sofisticado para la estimacion del punto de referencia, asi que, por estas
dos razones, los valores de S/N que arrojan estos dos algoritmos no son idénticos, aunque
seran normalmente muy similares.

En resumen, si comparamos con el procedimiento habitual de calcular el ruido como la
desviacion estandar de una region de fondo, el procedimiento del ruido relativo para calcular
la S/N tiene las ventajas siguientes:

* Es mucho menos subjetivo, ya que no es necesario seleccionar una region de fondo
manualmente.

» Se puede predecir una S/N mas exacta incluso si no existen regiones del cromatograma
sin picos.

* Para los algoritmos de integracion AutoPeak y Summation, el punto de referencia y, por
lo tanto, el ruido, se calcula cerca del pico de interés. Para el algoritmo de integracion
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MQ4, el punto de referencia es la intensidad del punto de datos en el porcentaje de ruido
especificado por el usuario. Por ejemplo, si el porcentaje de ruido especificado por el
usuario es del 40 % y hay 100 puntos de datos, el algoritmo de integracién MQ4 ordena
los puntos de datos de la menor intensidad a la mayor y utiliza la intensidad del punto de
datos con la cuadragésima intensidad mas pequena.

Esto supone una gran diferencia con el valor de S/N arrojado, porque la region de
fondo seleccionada para el procedimiento habitual podria ser mucho mas silenciosa
que el fondo cercano al pico. Como se describia anteriormente, la S/N calculada
usando el procedimiento de ruido relativo podria dar valores mas pequefios que con
el procedimiento habitual. Sin embargo, son valores mas precisos y utiles. Consulte la
Figura A-23.

Para que la columna Signal / Noise esté visible en la tabla de resultados, consulte
Personalizar la tabla de resultados.

Nota sobre la relaciéon senal/ruido cuando se usa el algoritmo de
integracion AutoPeak

Puesto que el algoritmo de integracion AutoPeak calcula la relacién sefal/ruido con mas
precision (y, por lo tanto, predice los CV con mas exactitud), si se usa el procedimiento

de sefal/ruido 1-sigma, entonces hay que considerar la posibilidad disminuir el valor sefial/
ruido minimo aceptable en cualquier procedimiento operativo estandar (SOP), basandose en
datos empiricos del laboratorio.

Senal/ruido mediante pico a pico

Si se utiliza el algoritmo sefial/ruido, el software calcula la relacion senal/ruido teniendo

en cuenta la desviacion estandar de todos los puntos de datos cromatograficos entre el
tiempo de inicio de fondo y el tiempo final de fondo especificados. El software calcula la
relacion sefial/ruido para el cromatograma activo, resta la sefal de fondo promedio del pico
seleccionado y luego divide la sefal restada entre el nivel de ruido pico a pico. Luego
diferencia las regiones de ruido y pico en funcién de las intensidades maximas de cada
region. Al finalizar, el cromatograma activo se etiqueta con relacion sefal/ruido.

Senal/ruido utilizando desviacion estandar

Cuando se utiliza este algoritmo de senal/ruido, el software calcula la relacion sefal/ruido
de los picos cromatograficos y los etiqueta. Este algoritmo requiere que se seleccionen dos
regiones en el cromatograma:

* La region de ruido
* El pico de interés

Luego el software determina qué regidén contiene el pico y qué region contiene el ruido en
funcion de las intensidades maximas en cada seleccion. Resta la intensidad de la sefal de
fondo promedio de la intensidad de la sefal de pico y luego divide la sefal restada entre
un factor especificado por el usuario multiplicado por la desviacion estandar de la regién de
ruido.
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Definicidn de regiones de ruido

Utilice este procedimiento para definir las regiones de ruido si se utiliza el algoritmo de
desviacion estandar o de pico a pico.

Nota: Solo se puede utilizar un algoritmo de relacién senal/ruido en una tabla de resultados.
Para aplicar un algoritmo de relacién sefnal/ruido diferente a los datos, cambie los valores
predeterminados del proyecto y, a continuacion, cree una nueva tabla de resultados.

1. Enla configuracion predeterminada del proyecto, seleccione el algoritmo de relacion
sefal/ruido Standard Deviation o Peak-to-Peak.

Sugerencia: Para abrir la configuracion predeterminada del proyecto, haga clic en
Projects > Project default settings.

2. Cree un método de procesamiento.
En la pagina Integration, haga clic en Options > Show Noise Regions.

4. (Sies necesario) Utilice el ratdon para ajustar la region de ruido.

Nota: La regién de ruido debe establecerse para cada transicion.

5. Procese los datos.
6. En el panel Peak Review, haga clic en Options > Show Noise Regions.

(Si es necesario) Utilice el raton para ajustar la regién de ruido.

Columnas calculadas

Las columnas calculadas son férmulas que dan lugar a la adicién de nuevas columnas
personalizadas a una tabla de resultados. Después de crear una férmula y de procesar (o
volver a procesar) los datos, los resultados de la formula se muestran en una nueva columna
personalizada.

Navegacioén por la interfaz de columnas calculadas

Las columnas calculadas se crean en un método de procesamiento. Se pueden importar y
exportar como archivos frml para su uso posterior o uso compartido.

La siguiente figura muestra la interfaz del editor de formulas.
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Figura A-24: Interfaz de usuario de columnas calculadas

[MQ4] Modify Method

x

Use the calculator to create a new formula.

Formily nama | Formula

CaraEa O
Q 3 I I )

21 R K
Qn- .
B ..

Regression parameters

ET GO CO

Elemento Descripcion

1 El paso Calculated Columns del flujo de trabajo del método de
procesamiento. Haga clic para abrir la pagina Calculated Columns.
Luego haga clic en Add Formula (no se muestra).

2 El campo Formula name. Escriba un nombre para la féormula.

Nota: El nombre de la formula no puede contener los nombres de
funciones en la calculadora, corchetes ni paréntesis.

3 El campo Formula.

4 Calculadora que contiene funciones y operadores de uso comun. Se
pueden escribir los siguientes operadores adicionales en el campo de
formula:

+ > (mayor que)
« >=(mayor o igual que)
* < (menor que)
+ <= (menor o igual que)
+ I=(noigual a)

Para obtener mas informacién sobre estos operadores y funciones,
consulte el Sistema de ayuda.

5 Parametros de regresién disponibles y columnas de la tabla de
resultados.

Nota: Esta lista no esta disponible en las tablas gsession.
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Elemento Descripcion

numéricas como de texto.

deteriorada e infinito.

6 El menu Treat resulting text values as permite al usuario configurar
cémo se tratan las entradas de texto. Esta opcion es importante en las
columnas de la tabla de resultados que pueden contener tanto salidas

Por ejemplo, las columnas de concentracién calculada pueden contener
valores numéricos junto con valores no numéricos como N/A,

Nota: Cuando el usuario empiece a escribir una férmula que utilice una matriz de muestras,

habra disponible un elemento de seleccién de muestras.

Extraccion simple de informacién no predeterminada

La funcién de columnas calculadas permite a los usuarios mostrar informacién que no esta

disponible de forma predeterminada en las tablas de resultados.

Por ejemplo, para mostrar R2 como una columna en la tabla de resultados, el usuario puede

crear una férmula igual a R2.

Figura A-25: Creacion de una columna personalizada con columnas calculadas

€ Accept changes and return to Calculated Columns ¥ Discard

Use the calculator to create a new formula.

Formula name

|r_2
o [ e
I N I
REEEEREN o

Mote: The "Original text” option is recommended for formulas Columns | Search
that contain functions, such as the IF function, that compare
noen-numeric values to numeric values,

Accuracy

Treat resulting text values as | Error (N/A) [ Accuracy Acceptance
Acg. Method Mame
Acquisition Date & Time

Actual Concentration

je Regression parameters

r

"2

Slope

Intercept

Quadratic coefficient
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Aritmética simple
Se pueden crear formulas simples para realizar operaciones matematicas basicas.
Ejemplo: R2

[r]*[r]

En este ejemplo, el valor R? se reproduce utilizando el operador de multiplicacion (*) para
multiplicar el valor R por si mismo.

Ejemplo: Puntos por segundo recopilados
[Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60)

En este ejemplo, los puntos a lo largo de la linea de referencia se dividen entre los segundos
desde el principio hasta el final de un pico cromatografico integrado. Esta formula utiliza los
operadores de division (/), multiplicacion (*) y resta (-).

Funciones mas complejas

Existen muchas otras funciones y estructuras de control. Algunas de las mas comunes son
MEAN(), MAX() y MIN(), y se muestran en la calculadora bajo la barra de formulas.

Para obtener una lista completa de detalles de sintaxis, operadores y funciones, consulte el
Sistema de ayuda.

Ejemplo: MEAN([Area]) para patrones

Cuando se utiliza una funcién que funciona con todos los valores, el usuario puede
seleccionar las muestras que se incluiran en el calculo.
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Figura A-26: Obtencion de la media del area de pico solo de las muestras patrén

€ Accept changes and return to Calculated Columns % Discard

Use the calculator to create a new formula.

Formula name | Peak Area Mean ‘

COUNT STDEV m MEAN([Area])
I N
e [ [
I:12
GET GETGROUP | GETSTAT +
BEEENENEN
/

Columns | sear

Mote: The "Original text" option is recommended for formulas
that contain functions, such as the IF function, that compare

non-numeric values to numeric values. Accuracy

Accuracy Acceptance
Acqg. Method Name
Acquisition Date & Time
Actual Concentration
Adduct / Charge

Area

Area / Height

Area Ratio

Treat resulting text values as | Error (N/A) hd

Area Ratio of comparison
Asymmetry Factor

Barcade

Ejemplo: Combinacién de funciones

P

Regression parameters

r
2

Slope

Intercept

Quadratic coefficient
Linear coefficient

Constant term

MEAN value will be calculated using the following sample

types:
Unknowns
Only if the sample name
+/ Standards

Only if the sample name

Qcs

Only if the sample name c

Blanks

contains...

contains...

ontains...

Only if the sample name contains...

Type comma separated text

Type comma separated text

Type comma separated text

Type comma separated text

Se pueden combinar funciones aritméticas simples y mas complejas. Por ejemplo, para
calcular los puntos medios por segundo recopilados, utilice la siguiente férmula:

MEAN ( [Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60))

Instrucciones IF

La funcién IF realiza una prueba logica y devuelve un valor para un resultado verdadero y
otro para un resultado falso. Se pueden utilizar funciones anidadas IF para probar mas de
una condicién. La funcién IF se puede combinar con otras funciones légicas como and y or

para ampliar una prueba logica.

Nota: "&&" y "||" se pueden utilizar para and y or, respectivamente. Los operadores and y or
deben estar incluidos entre espacios, no asi los operadores && vy ||.

La sintaxis basica de la instruccion IF es la siguiente:

if (<condition>;<value 1f true>;<value 1if false>)

» <condition> es un valor o0 una expresion légica que se puede evaluar como verdadera o

falsa.

» <value if true> es un valor que se debe devolver y mostrar en la columna correspondiente
de la tabla de resultados cuando <condition> se evalia como verdadera.

* <value if false> es un valor que se debe devolver y mostrar en la columna
correspondiente de la tabla de resultados cuando <condition> se evalua como falsa.
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Nota: El simbolo de funcién IF se puede seleccionar desde la calculadora, escribir o copiar
desde otra fuente. Se puede utilizar en la sintaxis de if o IF.

La funcién IF permite utilizar otras funciones numéricas, como MEAN, STDEV, etc., también
dentro de la férmula, en las expresiones <condition>, <value if true> o <value if false> .

Ejemplo: <condition>

Algunos ejemplos de una <condition> son:

[Peak Area]>5000
[Component Name]='Analyte 1'

[Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2

Ejemplo: <value if true>y <value if false>

<value if true>y <value if false> pueden ser numéricos o de texto.

if ([Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2; 'l-2 min RT
window';
'not applicable')

Valor medio del area del patrén interno

En este ejemplo, el valor medio del area del patréon interno (IS) se calcula entre las muestras
deseadas y se compara con un valor de 1e6. El valor medio del area de IS se muestra en

la columna correspondiente de la tabla de resultados si MEAN ([IS Area]) es mayor que
1e6, es decir, si la <condition> es verdadera. Si MEAN ([IS Area]) es menor que 1e6, es
decir, si la <condition> es falsa, la columna de la tabla de resultados contiene Review IS
performance, <value if false>.

IF(MEAN([IS Area])>=1le6; '"MEAN([IS Areal])';'Review IS performance')

Nota: Solo las funciones IF pueden contener varios calculos.

Treat Resulting Text Values As

La opcién Treat resulting text values as determina como se interpreta el texto en una
columna de una tabla de resultados personalizada que contiene texto o una combinacion de
numeros y texto. Por ejemplo, la columna Sample Type solo contiene texto, la columna
Precursor Mass contiene valores numeéricos y la columna Calculated Concentration
puede contener tanto valores numéricos como texto.

Segun las funciones utilizadas en una férmula, la opcién Treat resulting text values as
permite una interpretacion especifica de los valores de texto de la columna en la que se
basa el calculo. Entre las opciones disponibles se encuentran:

» Zero
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* Ignore (blank)
* Error (N/A)

» Original text

Nota: Para obtener mas informacion acerca de estas opciones, consulte el Sistema de
ayuda.

Si los calculos se basan en las funciones COUNT, MAX, STDEV, SUM, MIN, MEDIAN,
GET, GETGROUP, SLOPE, INTERCEPT, MAD o GETSTAT, las opciones recomendadas
son Zero, Ignore (blank) o Error (N/A). Estas opciones también se recomiendan en las
instrucciones IF cuando la férmula contiene columnas que se espera que tengan valores
numericos.

Original text es la opcién recomendada en las instrucciones IF en las que los componentes
de las expresiones <condition>, <value if true>, y <value if false> pueden ser tanto
numeéricas como de texto, especialmente cuando se utilizan funciones adicionales.

Nota: En las instrucciones IF con mas de una <condition>, si no se evalua ni siquiera una
<condition> se produce una salida <value if false> en la columna de la tabla de resultados
personalizada.

Ejemplo

En este ejemplo, las columnas utilizadas en la férmula pueden contener tanto texto como
valores numéricos. Por lo tanto, se recomienda la opcion Original text.

IF ([Sample Typel]l='Unknown'&& (GET ([Calculated Concentration];
'Analyte 1')+GET ([Calculated Concentration]; 'Analyte 2'))<=15;
'Low Range';IF ([Sample Type]='Unknown'é&é& (GET ([Calculated
Concentration]

;'Analyte 1')+GET ([Calculated Concentration]; 'Analyte 2'"))
<=65; '"Normal Range';'Over normal range'))

Esta férmula IF contiene las columnas Sample Type y Calculated Concentration. Los
valores de la columna Sample Type deben tratarse como Original text. Para la columna
Calculated Concentration, puede ser necesario tratar los valores no numéricos como <0 y
Degenerate como Zero.

Dado que los valores no numéricos deben tratarse de forma diferente, recomendamos que
el usuario divida la férmula en varias formulas mas pequefas para obtener un control mas
preciso de los valores no numéricos.
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PPG

La Tabla B-1 incluye las masas monoisotopicas exactas y las especies cargadas (positivas
y negativas) registradas con las soluciones de calibracién de PPG (glicol de polipropileno).
Las masas e iones se han calculado con la formula M = HHOC3Hg],OH, mientras que los
fragmentos MSMS de los iones positivos han utilizado la férmula [OC3Hg],(H*). En todos los
calculos, H = 1,007825, O = 15,99491, C = 12,00000 y N = 14,00307.

Nota: Si realiza calibraciones con soluciones de PPG, utilice el pico de is6topos correcto.

Tabla B-1: Masas exactas PPG

n Masa exacta (M) | (M + NH,)* Fragmentos | (M + NHy)?* | (M + COOH)~
MSMS

1 76,05242 94,08624 59,04914 56,06003 121,05061
2 134,09428 152,12810 117,09100 85,08096 179,09247
3 192,13614 210,16996 175,13286 114,10189 237,13433
4 250,17800 268,21182 233,17472 143,12282 295,17619
5 308,21986 326,25368 291,21658 172,14375 353,21805
6 366,26172 384,29554 349,25844 201,16468 411,25991
7 424,30358 442,33740 407,30030 230,18561 469,30177
8 482,34544 500,37926 465,34216 259,20654 527,34363
9 540,38730 558,42112 523,38402 288,22747 585,38549
10 598,42916 616,46298 581,42588 317,24840 643,42735
11 656,47102 674,50484 639,46774 346,26933 701,46921
12 714,51288 732,54670 697,50960 375,29026 759,51107
13 772,55474 790,58856 755,55146 404,31119 817,55293
14 830,59660 848,63042 813,59332 433,33212 875,59479
15 888,63846 906,67228 871,63518 462,35305 933,63665
16 946,68032 964,71414 929,67704 491,37398 991,67851
17 1004,72218 1022,75600 987,71890 520,39491 1049,72037
18 1062,76404 1080,79786 1045,76076 | 549,41584 1107,76223
19 1120,80590 1138,83972 1103,80262 | 578,43677 1165,80409
20 1178,84776 1196,88158 1161,84448 607,45770 1223,84595
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Masas exactas y férmulas quimicas

Tabla B-1: Masas exactas PPG (continuacion)

n Masa exacta (M) [ (M + NH,)* Fragmentos | (M + NH4)?* | (M + COOH)~
MSMS

21 1236,88962 1254,92344 1219,88634 636,47863 1281,88781

22 1294,93148 1312,96530 1277,92820 665,49956 1339,92967

Reserpina

Tabla B-2: Masas exactas de reserpina (C33H49N2Og)

Descripcion Masa
lon molecular 609,28066
C33H41N2Og
Fragmento C,3H39NOg 448,19659
Fragmento Co3HogN,Oy 397,21218
Fragmento CooHo5N,04 365,18597
Fragmento C43HgNO3 236,12812
Fragmento C4gH4104 195,06519
Fragmento C44H{2NO 174,09134
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Contacto

Formacion del cliente

* En América del Norte: NA.CustomerTraining@sciex.com
* En Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

» Fuera de la UE y América del Norte, visite sciex.com/education para obtener informacion
de contacto.

Centro de aprendizaje en linea

+ SCIEX Now Learning Hub

Soporte SCIEX

SCIEX y sus representantes cuentan con un equipo de especialistas técnicos y de servicio
totalmente cualificados en todo el mundo. Ellos sabran resolver sus dudas y preguntas sobre
el sistema y cualquier problema técnico que pueda surgir. Para obtener mas informacion,
visite el sitio web de SCIEX en sciex.com o péngase en contacto con nosotros de una de las
siguientes formas:

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Ciberseguridad

Para obtener las indicaciones sobre ciberseguridad mas recientes para los productos
SCIEX, visite sciex.com/productsecurity.

Documentacion

Esta version del documento sustituye a todas las versiones anteriores de este documento.

Para ver este documento electronicamente se necesita Adobe Acrobat Reader. Para
descargar la ultima version, vaya a https://get.adobe.com/reader.

Para buscar la documentacion relacionada con el producto de software, consulte las notas
de la versién o la guia de instalacion del software que se suministra con el software.

Para acceder a la documentacién del producto de hardware, consulte el DVD de
documentacion del sistema o el componente.

Las ultimas versiones del documento estan disponibles en el sitio web de SCIEX, en
sciex.com/customer-documents.
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Contacto

Nota: Para solicitar una version impresa y gratuita de este documento, pdngase en contacto
con sciex.com/contact-us.
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