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

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

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

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

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

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

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

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

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

AB Sciex™ esta sendo usada sob licenca.
© 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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Introducio 1

Visao geral do software

O software SCIEX OS contém controle de instrumentos, aquisigao de dados, processamento
de dados e funcionalidade de reportar, tudo em um uUnico pacote.

Abra o software

1.

Selecione o software no menu Start:

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

Nota: Se o servigo LibraryViewServiceHost nao estiver em execucgao, a caixa de
dialogo User Account Control sera mostrada. Clique em Yes para iniciar o servigo.

Se o software estiver configurado para o modo Integrated, a pagina Home sera aberta.

Se o software estiver configurado para o modo Mixed, a caixa de dialogo Logon sera
aberta. Continue com a etapa a seguir.

Se o software Central Administrator Console (CAC) estiver sendo usado, e o0 SCIEX OS
estiver configurado para administragao centralizada, selecione o grupo de trabalho para
fazer login.

Se a caixa de dialogo Logon estiver aberta, digite 0 nome de usuario e a senha de um
usuario que esteja autorizado a usar o software e, em seguida, clique em OK.
A pagina Home é aberta.

Sobre a pagina Inicio

A pagina Inicio consiste de blocos do espacgo de trabalho agrupados por fungdes, o painel
de status, a faixa e o menu de inicializacdo. O acesso ao espaco de trabalho é determinado
pelo papel designado ao usuario, bem como a licenca.

Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
e sistemas QTRAP RUO-IDV-05-9804-PT-F
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Introducgao

Figura 1-1: Pagina Inicio

[hegud

Analytics

Diarect Control

Item Descricao

1 Uma linha vertical azul claro a esquerda de um icone azul escuro
indica que o espaco de trabalho esta aberto, que o trabalho esta em
andamento e que o usuario tem acesso as funcionalidades. O status do
espaco de trabalho aberto é exibido no bloco.

2 Um bloco azul escuro indica que o espaco de trabalho esta fechado.
3 Um bloco cinza indica que o espaco de trabalho ndo esta habilitado.
4 O icone para fechar (x) é exibido no canto superior direito do icone

quando o espaco de trabalho esta habilitado.

5 Acesso ao menu de inicializagdo. O menu de inicializagdo contém uma

v

lista de todos os espacos de trabalho. Clique em a direita do icone

para abrir o menu de inicializagao.

6 Para o painel de visualizacao, Consulte a segao: Painel de visualizagao
e menu de inicializac&o. Para acessar outro espacgo de trabalho, clique
em um deles na lista. O espaco de trabalho aberto no momento
permanece ativo e o icone do espaco de trabalho é exibido no painel.

Para fechar o espacgo de trabalho ativo, clique emg Para retornar a
Py
pagina Inicio, clique em

7 Fungdes: Acquisition, Processing e Management. O acesso é
dependente da fungéo designada ao usuario e ao licenciamento.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
RUO-IDV-05-9804-PT-F e sistemas QTRAP
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Introdugao

Item Descrigao

8 Status do sistema. Clique na barra de titulo para exibir ou ocultar o
painel de status.

9 O painel de status. Consulte a secado: Sobre o Painel de status.

Tabela 1-1: Fungodes

Roétulo

Descricao

Acquisition

(Aquisicao) Use as fungdes no grupo Acquisition para criar
métodos e lotes e enviar amostras para aquisi¢ao. Os
usuarios também podem ajustar o espectrometro de massas
usando o MS Tune.

Processing

(Processamento) Use essas fungdes no grupo Processing
para processar dados quantitativa ou qualitativamente.

Management

(Gerenciamento) Use essas fungdes no grupo Management
para configurar dispositivos, acesso ao software ou
visualizar o registro do evento.

Tabela 1-2: Blocos

Roétulo

Descrig¢ao

Batch

(Lote) Use o espaco de trabalho Batch para criar lotes e
envia-los para a fila. Consulte a secéo: Espaco de trabalho
Batch.

Queue

(Fila) Use o espaco de trabalho Queue para monitorar
o status de aquisigdo e processamento e para gerenciar
amostras na fila. Consulte a seg¢éo: Espacgo de trabalho
Queue.

MS Method

(Método de MS) Use o espaco de trabalho MS Method para
criar e editar os métodos MS. Consulte a secéo: Espaco de
trabalho MS Method.

LC Method ou AE Method

(Método de LC ou Método de AE) Use o espaco de trabalho
LC Method para criar e editar métodos LC. Consulte a
secao: Espaco de trabalho LC Method.

Se um moddulo Echo® MS estiver ativo, o bloco AE Method
(Método de AE) sera mostrado. Use-o para criar e editar
métodos de injecado acustica (AE). Consulte a se¢ao: Espacgo
de trabalho AE Method.

MS Tune

(Ajuste MS) Use o espaco de trabalho MS Tune para
otimizar o espectrémetro de massas. Consulte a secéo:
Espaco de trabalho MS Tune.

Guia do usuario do software
RUO-IDV-05-9804-PT-F
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Introducgao

Tabela 1-2: Blocos (continuagéo)

Rétulo Descricao

Explorer (Explorador) Use o espaco de trabalho Explorer para
examinar os dados adquiridos. Consulte a secio: Espaco
de trabalho Explorer.

Analytics (Analise) Use o espacgo de trabalho Analytics para processar

e revisar os dados adquiridos. Consulte a secio: Espaco de
trabalho Analytics.

Configuration

(Configuragao) Use o espaco de trabalho Configuration para
configurar o software, adicionar e ativar dispositivos, atribuir
fung¢des do usuario e criar e atribuir mapas de auditoria.
Consulte o documento: Sistema de ajuda.

Library (Biblioteca) Use o espaco de trabalho Library para gerenciar
bibliotecas compostas.

Event Log (Log de eventos) Use o espaco de trabalho Event Log
para visualizar eventos do sistema, incluindo erros e avisos.
Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Audit Trail (Trilha de auditoria) Use o espacgo de trabalho Audit Trail

para visualizar registros de eventos de software, como
alteragdes de configuragao e processamento de dados.
Consulte o documento: Guia do diretor do laboratorio.

Painel de visualizagao e menu de inicializacao

Figura 1-2: Painel de visualizagao

Item Descricao

1 Permite que o usuario abra outro espacgo de trabalho selecionando-o na
lista. Esse espaco de trabalho torna-se o espacgo de trabalho ativo. O
espaco de trabalho anterior permanece aberto. Consulte a figura: Figura
1-3.

2 Exibe o0 nome do espaco de trabalho ativo.

Abre a pagina Inicio.

4 Mostra os espacos de trabalho abertos. O espacgo de trabalho ativo é
mostrado em branco. Para ativar um espaco de trabalho aberto, clique
no icone espaco de trabalho.

5 Exibe o usuario atualmente logado.

6 Exibe o status do sistema. Consulte a se¢do: Sobre o Painel de status.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
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Introdugao

Item Descrigao

7 Abre o Sistema de ajuda. Clique em ?.

Figura 1-3: Menu de inicializagao

= MS Method
h_xj LC Method

;’ MS Tune

_pl\\ Explorer

Iz Analytics

dfjeme

JE)’. Configuration

El Event Log

Audit Trail

Item Descrig¢ao

v

Mostra a lista de espagos de trabalho. Clique em

2 Exibe o nome do espaco de trabalho ativo.

3 Exibe o status dos espacos de trabalho. Um fundo azul escuro indica
que o espaco de trabalho esta fechado. Uma barra vertical azul clara a
esquerda indica que o espaco de trabalho esta aberto. Um fundo azul
claro indica que o espago de trabalho esta ativo.

4 .
Fecha um espaco de trabalho aberto. Clique em @
Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
e sistemas QTRAP RUO-IDV-05-9804-PT-F

12/264



Introducgao

Item Descrigao

Fecha o espaco de trabalho ativo. Clique em @

Sobre o Painel de status

Para abrir este painel, clique na barra de titulo do painel. Consulte a figura: Figura 1-2.

O icone, o texto e a cor da barra de status variam para indicar o status do sistema. Use o
painel de status para fazer o seguinte:

Adicione ou selecione um projeto.

Visualize as amostras restantes na fila e o tempo restante estimado para que o lote seja
adquirido.

Visualize o numero de amostras restantes na fila e o tempo estimado restante para que a
fila seja completada.

Visualize o status do sistema ou o status de dispositivos individuais que foram ativados
na lista de dispositivos no espago de trabalho Configuration.

Acesse o controle do dispositivo direto para iniciar ou parar dispositivos.
Visualize detalhes do dispositivo.
Deixe o espectrédmetro de massas ou sistema LC em Standby.

Equilibrar o sistema.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
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Introdugao

Figura 1-4: Painel de status do SCIEX OS

@ Ready

Projects

Devices

Echo® MS

Echa® M5 AutoSampler

Triple Quad 6500+
0 an)

Valve Madel

Lsarnilaton)

Direct Control

Equilibrate

Tabela 1-3: Se¢oes do Painel de status

Rétulo Descricao

Projects (Projetos) Mostra o projeto atual. Clique em Create Project

() para criar um projeto. Consulte a se¢do: Adicionar um
projeto.

Queue (Fila) Mostra o status das amostras na fila. As informagbes s&o
fornecidas para:

+ Samples waiting (Espera de amostras)
+ Sample time remaining (Tempo restante da amostra)

* Acquisition time remaining (Tempo restante da aquisigéo)

Consulte a segao: Gerenciamento da Queue.

Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
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Introducgao

Tabela 1-3: Se¢oes do Painel de status (continuagao)

Roétulo

Descricao

Devices

(Dispositivos) Lista os dispositivos na configuracao ativa. Nessa
lista, os dispositivos podem ser gerenciados das seguintes
formas:

* Clique no nome do dispositivo para abrir e visualizar a caixa
de dialogo Device Details.

« Visualize o status do icone ou mova o cursor sobre o icone de
status para exibir o status do dispositivo.

» Clique em Direct device control () para abrir a caixa de
didlogo Device Control.

Direct Control

(Controle direto) Permite que o usuario controle o dispositivo
manualmente. Clique em Standby para colocar o sistema no
estado Standby. Clique em Equilibrate para abrir a caixa de
didlogo Equilibrate. Consulte a se¢&o: Equilibrar o sistema.

Tabela 1-4: Fungdes do Painel de status

Para fazer isto

Facga isto

Mostrar o painel de
status

Clique na barra de titulo do painel de status, na parte superior do
painel de status minimizado. Consulte a figura: Figura 1-2.

Ocultar o painel de
status

Clique na barra de titulo do painel de status quando estiver
sendo exibido.

Alterar o projeto ativo

Selecione um projeto na lista Projects no painel de status.

Dica! Clique em Create Project () para criar um projeto.
Digite 0 nome do projeto e, em seguida, clique em OK.

Guia do usuario do software
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Introdugao

Tabela 1-4: Fungoes do Painel de status (continuagao)

Para fazer isto Faca isto
Controle o status do 1. No painel de status, clique no icone Direct device control
dispositivo

( ) a direita do titulo do dispositivo.

A caixa de dialogo Device Control sera aberta.
2. Inicie, pare ou atualize o dispositivo, conforme solicitado.
3. Clique em OK.

Utilize esse recurso para obter feedback detalhado no status de
um dispositivo. Por exemplo, temperaturas, pressoes e tensoes.
Para monitorar o status do dispositivo, clique no icone na
extrema direita do titulo do dispositivo.

Painel Data Acquisition

Use o painel Data Acquisition para iniciar € monitorar a aquisicido de dados em tempo real.
Usuarios também podem editar os parametros do método de aquisi¢ao durante aquisicao de
dados, além de salvar dados ou abrir dados no espaco de trabalho Explorer.

Dica! Clique na parte superior do painel Data Acquisition e, em seguida, arraste-o para cima
ou para baixo para redimensionar o conteudo.

Figura 1-5: Painel Data Acquisition

Item Descrigao

1 Exibe o TIC e o espectro ou XIC. Se um detector estiver ativo, os dados
de DAD ou UV também serdao mostrados.

2 Método MS. Passe o cursor para exibir o nome do método de MS que
esta sendo executado.
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Introducgao

Item Descrigao

3 Método de LC. Passe o cursor para exibir o nome do método de LC que
esta sendo executado.

4 Clique em Start para iniciar a aquisicao manual. Clique em Start > Start
with LC para abrir a caixa de diadlogo Start with LC.

5 Clique para parar a aquisicdo manual.

6 Clique para salvar os dados.

7 Clique para ver os dados em tempo real.

Bloquear a tela

Para evitar acesso ndo autorizado ao software quando ninguém estiver por perto da estagao
de trabalho, bloqueie o software. Enquanto o software esta bloqueado, qualquer aquisicao
ou processamento em andamento continua.

Quando o tempo de logoff automatico expirar, ocorrera o logoff do usuario. A aquisicao
continua.

Nota: O logoff ndo ocorrera se o processamento estiver em andamento ou se a Results
Table néo tiver sido salva.

1. Pressione Ctrl+Q.

Figura 1-6: Caixa de didlogo Lock Screen

0 Lock the screen?

2. Clique em OK.
A caixa de didlogo SCIEX OS is Locked é aberta.

Desbloqueie o software

Se o software estiver bloqueado, o usuario que estiver com sessao iniciada no momento
podera desbloquea-lo.

Nota: Outros usuarios ndo podem desbloquear o software, mas um usuario com a
permissao Force User Logoff podera fazer logoff do usuario atual.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
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Introducgao

Na caixa de didlogo SCIEX OS is Locked, digite a senha para o usuario atual e em seguida
cliqgue em Unlock.

Suporte para caderno eletronico de laboratério

Nenhuma solugéo especifica de caderno eletronico de laboratério (ELN) € compativel com a
SCIEX, mas a SCIEX oferece produtos, ferramentas e servigos para facilitar a importacao e
exportagédo de dados para integracdo com sistemas de ELN:

» Batch Creation: o SCIEX OS pode importar arquivos de lote em formato csv e txt.
Consulte Espaco de trabalho Batch.

* Results Upload: o SCIEX OS pode exportar dados para um arquivo txt para uso em um
sistema LIMS. Consulte Espaco de trabalho Analytics.

Simbolos e convenc¢oes da documentacao

Os seguintes simbolos e convengdes sao usados ao longo do guia.

PERIGO! Perigo significa uma agao que leva a lesdo grave ou morte.

AVISO! Aviso significa uma agao que pode causar lesdo pessoal se as
precaugodes nao forem seguidas.

CUIDADO: Cuidado significa uma operagdo que pode causar dano ao sistema ou
corrupgao ou perda de dados se as precaugdes nao forem seguidas.

Nota: Nota enfatiza a informacgao significativa em um procedimento ou descri¢ao.

Dica! Dica fornece informagdes uUteis que ajudam a aplicar técnicas e procedimentos no
texto para uma necessidade especifica e fornece atalhos, mas néo é essencial para a
conclusdo de um procedimento.
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Instrucoes de operacao—
Configuracao do dispositivo 2

Use o espago de trabalho Configuration para:

Ativar e desativar dispositivos
Adicionar e deletar dispositivos
Editar as configuracdes do dispositivo

Testar os dispositivos

Adicionar dispositivos

Nota: Para evitar problemas de ativagao, sempre adicione o espectrébmetro de massas antes

de

adicionar qualquer outro dispositivo.

1
2
3.
4

© N o o

10.
11.

Abra o espaco de trabalho Configuration.
Clique em Devices.
Se qualquer dispositivo estiver ativos, clique em Deactivate.

Clique em Add.
A caixa de dialogo Device abrira.

Na lista Type , selecione o tipo necessario.
Na lista Model, selecione o0 modelo necessario.
Clique em Settings para editar as configuragdes ou restaurar os valores padroes.

Para configurar o espectrdbmetro de massas para usar o recurso Massa alta ou Massa
baixa, na segao Instrument Model da caixa de didlogo Settings, selecione uma das
seguintes opgoes:

* Low Mass: para operar em faixa de massas limitada, modo de operacéo de alta
sensibilidade, selecione esta opgdo. A faixa de massas maxima é de 50 Da a
1.000 Da para varreduras de armadilha de ions linear (LIT) e de 5 Da a 1.250 Da
para varreduras de quadrupolo.

* High Mass: para operar em modo de operacao de faixa de massas estendida,
selecione esta opgao. A faixa de massas maxima € de 50 Da a 2.000 Da para
varreduras LIT e de 5 Da a 2.000 Da para varreduras de quadrupolo.

Clique em Test Device para verificar se o dispositivo esta configurado corretamente e
disponivel para uso.

Clique em Save.

Repita a etapa até a etapa conforme necessario.10
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Instrugcoes de operagao—Configuragao do dispositivo

12.

13.

Marque a caixa de selecao Activate ao lado de cada dispositivo a ser ativado e, em
seguida, clique em Activate Devices.
Todos os dispositivos selecionados sao ativados.

Para editar ou excluir dispositivos, consulte o Sistema de ajuda.

Excluir dispositivos

Nota: Se o dispositivo que esta sendo deletado é parte de um sistema integrado, entao
todos os dispositivos no sistema integrado serao excluidos. Os usuarios nao podem excluir
um dispositivo em um sistema integrado.

2B o

Abra o espaco de trabalho Configuration.
Clique em Devices.

Clique em Deactivate.

Selecione um dispositivo.

Clique em Delete.

Marque a caixa de selegdo Activate ao lado de cada dispositivo a ser ativado e, em
seguida, clique em Activate Devices.
Todos os dispositivos selecionados sdo ativados.

Editar as configuracoes do dispositivo

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.

2. Clique em Devices.

3. Se os dispositivos estiverem ativos, clique em Deactivate.

4. Selecione o dispositivo a ser editado.

5. Clique em Edit.
A caixa de dialogo Device abrira.

6. (Opcional) Edite as propriedades do dispositivo na se¢ao Device Display Names. Para
obter informacgdes sobre as propriedades, consulte o0 documento: Sistema de ajuda.

7. (Opcional) Clique em Settings para visualizar e alterar informagdes adicionais sobre o
dispositivo. Use a caixa de didlogo Settings para realizar estas tarefas:
» Cliqgue em Restore Defaults para restaurar as configuragdes padrao do dispositivo.
* Clique em Test Device para verificar se o dispositivo esta configurado corretamente

e disponivel para uso. Se o teste for bem-sucedido, a caixa de didlogo Settings sera
fechada.

8. Clique em Test Device para verificar se o dispositivo esta configurado corretamente e
disponivel para uso.
Se o teste for bem-sucedido, uma mensagem em verde sera exibida. Caso contrario,
uma mensagem indicara que a configuragdo nao é valida e requer atualizagao.

9. Clique em Save.
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Instrugoes de operagao—Configuragao do dispositivo

10. Marque a caixa de selecao Activate ao lado de cada dispositivo a ser ativado e, em
seguida, clique em Activate Devices.
Todos os dispositivos selecionados sao ativados.
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Instrucoes de operagcao —
Configuracao do software 3

Para obter informagdes sobre a configuragao de usuarios e de fungdes, consulte o
documento: Guia do diretor do laboratério.

Sobre projetos e diretorios raiz

Um diretério raiz € uma pasta que contém um ou mais projetos. E a pasta em que o software
procura os dados do projeto. O diretério raiz predefinido € C: \SCIEX 0S Data.

Para se certificar de que as informacdes do projeto estao armazenadas em seguranga, crie
projetos usando o SCIEX OS. Consulte a segao: Adicionar um projeto.

Os dados do projeto podem ser organizados em subpastas. Crie as subpastas com o
SCIEX OS. Consulte a se¢ao: Adicionar uma subpasta.

Nota: Para grupos de trabalho administrados pelo software Central Administrator Console
(CAC), a configuragao do software CAC controla a capacidade de gerenciar projetos com
SCIEX OS. Se a opgao Use central settings for projects for selecionada no software CAC,
a pagina Projects sera somente leitura.

Adicionar um diretorio raiz

Diretdrio raiz € a pasta em que um ou mais projetos sao armazenados.

Nota: O software salva até dez diretodrios raizes.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.

2. Clique em Projects.

3. Na sec¢do Advanced, clique em Create Root ( o ) ao lado do campo Current root
directory.

4. Digite o caminho completo da pasta do diretério raiz.
A pasta é criada.

Dica! Em vez de digitar o caminho, clique em Browse e, em seguida, selecione a pasta
em que o diretdrio raiz sera criado. Digite "\" e 0 nome da pasta do diretério raiz no fim
do caminho.

Dica! Em alternativa, crie uma pasta no File Explorer e, em seguida, va até la e
selecione a pasta.
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Instrugoes de operagdao — Configuracao do software

Nota: Para instalagdes do SCIEX OS com uma licenga de processamento, o diretério
raiz pode ser, no software Analyst, uma pasta Analyst Data\Projects.

5. Cliqgue em OK.
O novo diretdrio raiz torna-se o diretério raiz para o projeto atual.

Remover um Diretério raiz

O software mantém uma lista dos ultimos dez diretérios raizes que foram usados. O usuario
pode remover os diretdrios raizes dessa lista.

Nota: O Current root directory ndo pode ser excluido.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.

2. Clique em Projects.

3. Na secao Advanced, clique em ° ao lado do campo Current root directory.
A caixa de dialogo Clear Root Directory é aberta.

4. Selecione as pastas a serem removidas da lista de diretérios raizes e em seguida clique
em OK.

Especifique uma Conta de rede segura

Se os projetos forem armazenados em um recurso de rede, uma SNA podera ser
especificada, para certificar-se de que todos os usuarios da estagao de trabalho possuem o
acesso exigido ao recurso da rede.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.

2. Clique em Projects.

3. Na secao Advanced, clique em Credentials for Secure Network Account.
4

Digite o nome de usuario, senha e dominio da conta da rede segura definida no recurso
da rede.

5. Clique em OK.

Adicionar um projeto

O projeto armazena métodos de aquisigao, dados, lotes, métodos de processamento,
resultados de processamento etc. Recomendamos o uso de pastas de projeto separadas
para cada um.

Dica! Projetos também podem ser criados clicando em Create Project ( o ) no painel de
status.

Nao crie projetos nem copie ou cole arquivos fora do SCIEX OS.

1. Abra o espacgo de trabalho Configuration.
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2. Clique em Projects.

3. Clique em Create Project ( o ) ao lado do campo Current Project.
A caixa de dialogo New Project é aberta.

4. Digite o nome do projeto.
5. Clique em OK.

Adicionar uma subpasta

Dentro dos projetos, os dados podem ser organizados em subpastas.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.
2. Clique em Projects.

3. Clique em Add Data Sub-Folders to any Project.
A caixa de dialogo Add Data Sub-Folders é aberta.

4. No campo SCIEX OS Project, selecione o projeto ao qual a subpasta sera adicionada.

5. Clique em Add a new data sub-folder ( o ) acima da caixa na se¢ao Project Data
Sub-Folders.
A caixa de dialogo Data Sub-Folder Name se abre.

Digite o nome da subpasta.
7. Clique em Save.

Feche a caixa de dialogo Add Data Sub-Folders.

Selecionar opcoes de Queue

O software processa as amostras enviadas na lista sequencialmente, executando cada
amostra com o método de aquisicdo selecionado. Apds a aquisi¢do de todas as amostras,
a fila para e o sistema entra em estado Ready. Depois que o tempo definido no campo
Instrument Idle Time acaba, o sistema entra em Standby. No estado Standby, as bombas e
o forno da coluna LC sao desligados e algumas voltagens do espectrometro de massa sao
desativadas. O controle de temperatura do amostrador automatico permanece ativado para
evitar degradagao da amostra.

Somente um usuario que tenha permissao para gerenciar a fila pode modificar a extensao
de tempo de execucéo da fila depois que a ultima aquisi¢ao termina, antes de colocar o
instrumento em Standby.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.
2. Cliqgue em Queue.

3. Selecione as opcdes de fila conforme necessario. Para obter descri¢des das opgoes,
consulte o documento: Sistema de ajuda.

4. Clique em Save.
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Selecionar Laboratory Information
Management System (LIMS) Settings

Utilize esse recurso para conectar a um servidor LIMS. Os usurarios podem importar
informacdes de lote, como também exportar resultados, a partir de um LIMS.

Nota: Este procedimento nao é necessario para conexao a um Watson LIMS.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.
2. Clique em LIMS Communication.

3. Para comunicar-se com um LIMS, digite o URL do servidor LIMS no campo LIMS
Server e, em seguida, selecione Enable import from the specified LIMS server.

Nota: O departamento de Tl do cliente ou do fornecedor do middleware é responsavel
por configurar o servidor LIMS. Entre em contato com esse departamento para obter o
URL ou a localizagéo do servidor.

4. Clique em Save.

Habilitar o modo de tela cheia

Selecione este recurso para utilizar o SCIEX OS como o aplicativo primario. Os usuarios nao
podem fechar o software ou acessar outros programas de software.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.

2. Clique em General.

3. Em General, marque a caixa de selecdo Enabled para habilitar Full Screen Mode.
4

Clique em Save.

Selecionar configuragoes regionais

Esse recurso se aplica a configuracao de regido e idioma selecionados no Control Panel.

Somente um ponto final "." ou virgula "," podem ser usados como um separador de decimal.
O grupo de digitos ndo é compativel.

1. Abra o espaco de trabalho Configuration.
2. Clique em General.

3. Em Regional Settings, clique em Apply.
As configuragdes regionais definidas no sistema operacional Windows sao aplicadas ao
software apds o computador ser reiniciado.

4. Clique em Save.

Reinicie o computador.
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Gerenciar as bibliotecas de compostos
Importar um pacote do software LibraryView

Expanda a lista Compounds no painel Manage.

Clique em All Compounds.

Clique no icone Import.

Clique em LibraryView Package (*.lbp) na caixa de dialogo Library Importer.
Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.

Selecione o arquivo e clique em Open.

N o o s~ eDdhd =

Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

* Clique em All, acima da coluna Compound na caixa de selecio para importar todos
0S compostos.

» Clique dentro da linha apropriada para importar compostos individuais.

Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa sao digitados, as colunas visiveis sdo pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informagdes que correspondem com os critérios especificados.

8. Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma
biblioteca:

+ Selecione a biblioteca apropriada na lista Add to Compound Library.
» Digite 0 nome da biblioteca no campo da lista Add to Compound Library.

9. Clique em Next.

Nota: Se o usuario cancelar a importagao antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sao mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importacao.

10. Resolva os conflitos necessarios.

11. Clique em Finish.

Importar um banco de dados de compostos

1. Expanda a lista Compounds no painel Manage.
2. Clique em All Compounds.

3. Clique no icone Import.
4

Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

* Cliqgue em DiscoveryQuant Compound Database (*.mdb).

+ Clique em Analyst Compound Database (*.mdb).
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10.
11.

Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.
Selecione o arquivo e clique em Open.

Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

» Clique em All, acima da coluna Compound na caixa de sele¢cao para importar todos
0s compostos.

» Cligue dentro da linha apropriada para importar compostos individuais.

Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa s&o digitados, as colunas visiveis sdo pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informagdes que correspondem com os critérios especificados.

Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma
biblioteca:

+ Selecione a biblioteca apropriada na lista Add to Compound Library.
» Digite o nome da biblioteca no campo da lista Add to Compound Library.

Cliqgue em Next.

Nota: Se o usuario cancelar a importagao antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sdo mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importacao.

Resolva os conflitos necessarios.

Clique em Finish.

Importar um pacote do software Cliquid

N o o s~ 0D =

Expanda a lista Compounds no painel Manage.

Cliqgue em All Compounds.

Clique no icone Import.

Clique em Cliquid Package (*.clq) na caixa de selecao Library Importer.
Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.

Selecione o arquivo e clique em Open.

Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

* Clique em All, acima da coluna Compound na caixa de selegao para importar todos
0s compostos.

» Clique dentro da linha apropriada para importar compostos individuais.

Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa sao digitados, as colunas visiveis sdo pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informagdes que correspondem com os critérios especificados.
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11.

12.
13.

Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma
biblioteca:

» Selecione a biblioteca apropriada na lista Add to Compound Library.
» Digite 0 nome da biblioteca no campo da lista Add to Compound Library.

Cliqgue em Next.

. Digite o nome do espectrémetro de massas no campo Instrument Name, se

necessario, na caixa de dialogo Instrument Name.

Cliqgue em OK.

Nota: Se o usuario cancelar a importagao antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sao mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importacao.

Resolva os conflitos necessarios.

Clique em Finish.

Importar um arquivo do Excel

—

Expanda a lista Compounds no painel Manage.

2. Clique em All Compounds.

3. Clique no icone Import.

4. Clique em Excel file (*.xls) na caixa de dialogo Library Importer.

5. Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.

6. Selecione o arquivo e clique em Open.

7. Selecione a Excel worksheet to import adequada na caixa de didlogo Library Importer.

8. Se a planilha contiver cabecalhos de colunas, marque a caixa de selegao ao lado de
Selected Excel Worksheet has headers.

9. Digite o nome do espectrdbmetro de massas no campo Instrument Name, se
necessario, na caixa de dialogo Instrument Name.

10. Selecione o titulo apropriado para cada coluna de informacéo.
Dica! Compound:Compoundld e Compound:Name sio sele¢des obrigatdrias.
Selecione ---[not used]---para obter informag¢des nao necessarias.

11. Clique em Next.

12. Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:
* Clique em All, acima da coluna Compound na caixa de selecio para importar todos

0s compostos.

» Clique dentro da linha apropriada para importar compostos individuais.
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13.

14.

15.
16.

Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa sao digitados, as colunas visiveis sdo pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informacgdes que correspondem com os critérios especificados.

Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma
biblioteca:

» Selecione a biblioteca apropriada na lista Add to Compound Library.
» Digite o nome da biblioteca no campo da lista Add to Compound Library.

Cliqgue em Next.

Nota: Se o usuario cancelar a importagdo antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sdo mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importagao.

Resolva os conflitos necessarios.

Clique em Finish.

Importar snapshot do banco de dados da biblioteca

CUIDADO: Potencial perda de dados. Faga back up do banco de dados do software
LibraryView atual antes de realizar esse procedimento. As informag¢o6es neste pacote
substituem todos os dados existentes no banco de dados do software LibraryView. A
opgao Cancel nao fica disponivel depois que a importagao comeca.

1
2
3.
4

© N o o

Expanda a lista Compounds no painel Manage.
Clique em All Compounds.
Clique no icone Import.

Cliqgue em Overwrite Database with Library Snapshot (*.Ibp) na caixa de dialogo
Library Importer.

Clique em Yes na caixa de dialogo Warning.
Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.
Selecione o arquivo e clique em Open.

Clique em Finish.

Importar um pacote de biblioteca de terceiros

1. Expanda a lista Compounds no painel Manage.

2. Clique em All Compounds.

3. Clique no icone Import.

4. Clique em Third Party Library Package (*.tplp) na caixa de dialogo Library Importer.

5. Procure o arquivo apropriado na caixa de dialogo Open.
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6. Selecione o arquivo e clique em Open.

7. [Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

* Clique em All, acima da coluna Compound na caixa de selecio para importar todos
0s compostos.

» Clique dentro da linha apropriada para importar compostos individuais.

Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa sao digitados, as colunas visiveis sdo pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informagdes que correspondem com os critérios especificados.

8. Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma
biblioteca:

+ Selecione a biblioteca apropriada na lista Add to Compound Library.
» Digite 0 nome da biblioteca no campo da lista Add to Compound Library.

9. Clique em Next.

Nota: Se o usuario cancelar a importagao antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sao mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importacao.

10. Resolva os conflitos necessarios.

11. Clique em Finish.

Instale um pacote do software LibraryView licenciado

Nota: O software LibraryView deve estar instalado.

Nota: O acesso a Internet é necessario para obter a licenga do software LibraryView. Se um
computador nao tiver acesso a Internet, faga uma copia do ID gerado pelo computador. No
computador com acesso a Internet, acesse a pagina da licenca no site da SCIEX e siga as
instrugdes para obter a licenga.

Uma biblioteca licenciada pode ser instalada a partir de um DVD ou de um arquivo .zip que
pode ser baixado do site da SCIEX. O arquivo do aplicativo pode incluir nome de compostos,
informacoes de transicdo de compostos e espectro da biblioteca de compostos.

1. Faca login no computador como usuario do Windows com privilégios de administrador.

2. Escolha uma das seguintes opcoes:

+ Se a biblioteca estiver sendo instalada a partir de um DVD, coloque o DVD na
unidade e prossiga até a etapa 5.

» Se a biblioteca estiver sendo instalada a partir de um arquivo para download,
prossiga até a etapa 3.

3. Faga o download do arquivo .zip necessario pelo site da SCIEX.
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Dica! Para evitar possiveis problemas de instalagdo, salve o arquivo em um local
diferente da area de trabalho do computador.

4. Depois que o download for concluido, clique com o bot&o direito no arquivo baixado e
depois clique em Extract All.

5. Navegue até os arquivos extraidos ou até o DVD e, em seguida, faga clique duplo em
Library.exe.
Dica! Se a caixa de dialogo User Account Control abrir, clique em Yes.
Dica! Se a caixa de dialogo com a mensagem LibraryView Setup (Not Responding)
abrir, feche-a, clique com o botao direito no arquivo Library.exe e selecione a opg¢ao
Run as administrator para iniciar a instalagdo novamente.

6. Clique em Software Activation, na caixa de didlogo LibraryViewPackages Feature
Unavailable.
A caixa de dialogo LibraryViewPackages Activation é aberta.

7. Digite a chave de licenga, exatamente como aparece, no campo apropriado.
Se a chave de licenga nao estiver disponivel, entre em contato com sciex.com/request-
support.

8. Clique em Generate Computer ID.
Um identificador exclusivo é criado para a estacao de trabalho.

9. Clique em Copy ID to Clipboard.

10. Siga as instru¢des para obter a licenga.
Depois que as informagdes necessarias forem enviadas, um arquivo de licenga sera
enviado para todos os enderecos de e-mail fornecidos.

11. Feche a janela do navegador.

12. Quando o e-mail com o arquivo de licenga for recebido, copie-o na area de trabalho da
estacdo de trabalho.

13. Cliqgue em Install License File na caixa de didlogo LibraryViewPackages Activation.

14. Procure e selecione o arquivo de licenca na caixa de dialogo Select the new license file
to be installed.

15. Clique em Open.
As caixas de diadlogo Select the new license file to be installed e LibraryViewPackage
Activation sao fechadas.

16. Escolha uma das seguintes opg¢oes:
* Clique em All, acima da coluna Compound, na caixa de dialogo Library Importer,

para importar todos os compostos.
» Clique na linha apropriada na caixa de dialogo Library Importer para importar
compostos individuais.
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Dica! Para ajudar a localizar compostos, use o campo Search. Conforme os critérios
de pesquisa sao digitados, as colunas visiveis sao pesquisadas e atualizadas para
mostrar apenas as informacgdes que correspondem aos critérios especificados.

17. Clique em Next.

Nota: Se o usuario cancelar a importagao antes de todos os compostos terem sido
copiados para o banco de dados, entdo todos os compostos que ja foram importados
sao mantidos no banco de dados. O software nao reverte o banco de dados ao estado
anterior a importagao.

18. Resolva os conflitos necessarios.

19. Clique em Finish.

Conflitos de compostos

Ao instalar uma biblioteca que contenha um grupo de compostos ou instalar compostos
individuais, o software verifica o banco de dados atras de compostos com o0 mesmo nome
ou férmula que um composto no pacote. Se os compostos forem encontrados, o software
sinaliza os compostos correspondentes no pacote e espera a agao do usuario antes de
continuar.

Os usuarios tém a opgao de:

* Unir as informagdes dos compostos. Novo espectro, transigbes e tempos de retencao
do composto no pacote sdo adicionados as informagdes de compostos armazenadas no
banco de dados.

» Sobregravar as informag¢des dos compostos. As informagdes de compostos do pacote
substituem as informacdes de compostos armazenados no banco de dados.

» Siga com as informagdes dos compostos. As informagdes de compostos no banco de
dados sao mantidas e as informagdes de compostos do pacote sdo descartadas.

As informagdes conflitantes sao disponibilizadas para ajudar usuarios a fazer a escolha
correta.

Exibir conflitos de compostos

1. Cliqgue em Resolve ao lado da na caixa de dialogo Library Importer para ver os detalhes
dos conflitos.

2. Escolha uma das seguintes opcoes:

* Clique em Keep Original para manter as informacbes dos compostos existentes e
descartar as novas.

* Clique em Use New para substituir as informagdes dos compostos existentes por
novas.

Repita as etapas 1 e 2 para cada composto.

4. Depois que todos os conflitos forem resolvidos, clique em Finish.
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Mesclar compostos
1. Na caixa de dialogo Library Importer, realize uma das seguintes opg¢des:

* Clique em Merge para mesclar novos espectros, transi¢cdes e tempos de retengao
de todos os compostos individuais no pacote importado com as informagdes do
composto correspondente armazenadas no banco de dados.

* Clique em Merge All para mesclar novos espectros, transi¢des e tempos de retengéo
de todos os compostos no pacote importado com as informagdes dos compostos
correspondentes armazenados no banco de dados.

2. Depois que todos os conflitos forem resolvidos, clique em Finish.

Sobrescrever compostos
1.  Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

» Cliqgue em Overwrite All para sobrescrever todas as informag¢des do composto
armazenadas no banco de dados pela informag¢ao do composto correspondente do
pacote importado.

» Cligue em Resolve, ao lado do composto apropriado, depois clique em Use
New para sobrescrever as informagdes sobre compostos pelas informagoes
correspondentes do pacote de importagao.

2. Clique em Finish depois que todos os conflitos forem resolvidos.

Manter compostos originais
1.  Execute uma das seguintes opgdes na caixa de dialogo Library Importer:

+ Cliqgue em Keep All Original para manter todas as informag¢des do composto
armazenadas no banco de dados e descartar as informag¢des do composto do pacote
importado.

* Clique em Keep Original ao lado do composto apropriado para manter as
informacdes sobre o composto individual armazenadas no banco de dados e
descartar as informagdes do pacote de importagao.

2. Clique em Finish depois que todos os conflitos forem resolvidos.

Adicionar composto

Nota: Os compostos também podem ser adicionados a uma biblioteca usando a op¢ao Edit
Library.

1. Expanda a lista Compounds no painel Manage.
2. Clique em All Compounds.
3. Clique no icone Add.

Nota: O nome do composto é obrigatério. Todas as outras informa¢des sdo opcionais.
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4.
5.

Digite as informacgdes apropriadas nos campos da guia Details.

Clique em Save.

Adicionar um espectro de massas a um composto

N o a s~ b=

®

11.

12.
13.
14.

Expanda a lista Compounds no painel Manage.
Clique em All Compounds.

Clique duas vezes no composto apropriado.
Clique na guia MS Spectra.

Clique no icone Edit Mode.

Clique no icone Add Spectra.

Clique em Open *.wiff file, na caixa de dialogo Add Mass Spectrum from *.wiff file to
Compound.

Navegue e selecione o arquivo wiff ou wiff2 adequado na caixa de selegcdo Open.

Clique em Open.

. Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar os compostos a uma

biblioteca:

» Para dados IDA, expanda a amostra e selecione o composto apropriado no painel de
navegacgao a esquerda.

* Para EMS, MRM e dados em loop, selecione a amostra apropriada.

Escolha um dos seguintes procedimentos para adicionar o espectro ao composto:

» Para dados IDA, clique em Add Spectrum no painel Acquired Spectrum.

» Para EMS, MRM e dados em loop, faga clique duplo no TIC e depois cligue em Add
Spectrum, no painel Acquired Spectrum.

Repita as etapas 7 a 11 para cada espectro a ser adicionado.
Cliqgue em Save.

Cliqgue em Save na guia MS Spectra.
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trabalho do usuario

Analistas

Tarefa

Consulte

Visualize a tela principal e o painel
de status para verificacdo do status
do sistema.

Sobre a pagina Inicio e Sobre o Painel de status.

Criar e enviar um lote usando

uma planilha do Microsoft Excel

ou LIMS, ou manualmente. Os
métodos de LC e MS devem ser
bloqueados pelos desenvolvedores
do método antes de os lotes serem
criados e editados pelos analistas.

Espaco de trabalho Batch.

Visualize e controle as amostras
em fila.

Espaco de trabalho Queue.

Processar e analisar os dados nas
Results Tables.

Espaco de trabalho Analytics.

Explorar dados.

Espaco de trabalho Explorer.

Desenvolvedores de método

Tarefa

Consulte

Configurar o sistema.

* Instrugdes de operagao—Configuragao do
dispositivo.

» Defina os parametros de processamento padrao
para o projeto.

¢ Personalize a Results Table.

Ajustar no espectrometro de
massas.

Espaco de trabalho MS Tune.

Configure os dispositivos de
cromatografia liquida (LC)

A documentacao para o dispositivo LC.

Criar métodos de LC.

Criar um método de LC.

Sistemas Echo® MS: cria métodos
de ejecédo acustica (AE).

Criar um método de AE.
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Tarefa

Consulte

massas (MS)

Criar métodos de espectrémetro de

Espaco de trabalho MS Method.

Desenvolver métodos de
processamento.

Criar métodos de processamento.

Administradores

Tarefa

Consulte

Definir as permissdes de arquivo
do Windows.

Guia do diretor do laboratorio.

Configurar o LIMS.

Selecionar Laboratory Information Management

System (LIMS) Settings.

Adicione usuarios ao software e
atribua funcoes.

Guia do diretor do laboratério.

Arquive registros

Registros de arquivos.

Revisores

Tarefa

Consulte

Revise resultados processados.

Espaco de trabalho Analytics.

Explorar dados.

Espaco de trabalho Explorer.

Revisar os registros.

Visualizar os registros.
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Instrucoes de operacao —
Aquisicao 5

Use os seguintes espacos de trabalho para realizar as tarefas de aquisi¢ao:

* Espaco de trabalho MS Method: crie e gerencie métodos de MS

+ (Nao aplicavel se um Médulo Echo® MS estiver ativo) Espago de trabalho LC Method: crie
e gerencie métodos de LC

* (Se um Mddulo Echo® MS estiver ativo) Espaco de trabalho AE Method: crie e gerencie
métodos AE

» Espaco de trabalho Batch: crie lotes e envie-os para a fila

» Espaco de trabalho Queue: gerencie amostras na fila

Nota: Para evitar problemas de desempenho ou corrupcéo de dados, nao realize
procedimentos de manutengao no computador, como desfragmentagao ou limpeza de disco,
verificagdes de virus ou atualizacbes do Windows, durante a aquisicao da amostra.

Espaco de trabalho MS Method

Use este espaco de trabalho para criar e gerenciar os métodos de espectrémetro de massas
(MS).

Varios métodos podem ser abertos no espaco de trabalho MS Method. Usando o menu
Views, o usuario pode alterar a organizagao das janelas do método para as visualizagdes
tabulada, lado a lado vertical, lado a lado horizontal ou flutuante. Na visualizagao flutuante,
as janelas podem ser redimensionadas, maximizadas ou minimizadas, movidas para fora da
janela SCIEX OS e movidas para um monitor diferente.

A barra de titulo da janela do método contém os nomes do método e do projeto. Nas
visualizacoes lado a lado e flutuante, a barra de titulo do método ativo € azul e as barras de
titulo dos outros métodos séo cinza. Na visualizag&o tabulada, a guia para o método ativo
fica branca, e as guias para os outros métodos ficam azul.

O acesso aos recursos nesse espacgo de trabalho é controlado pela fun¢ao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Crie um método de MS

Use esse procedimento para criar os seguintes tipos de métodos de MS: MRM (incluindo
os métodos de algoritmo Schedgled MRM (SMRM) e Scout Triggered MRM (stMRM)), Q1,
Q1MI, Q3, Q3MI, Perda neutra, ion precursor, lon produto, ER, EMS, EPI, MS3 e IDA.

Nota: Modos de verificagdo (ER, EMS, EPI, MS3) de armadilha de ions linear (LIT) s&o
suportados somente nos sistemas SCIEX 7500 com a licenga do QTRAP instalada.
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Nota: Métodos de IDA sao compativeis somente com os sistemas SCIEX 7500.

Nota: Sistemas Echo® MS: métodos de MRM s&o recomendados para aplicacdes de ejecdo

acustica. Os algoritmos sMRM e stMRM nao sao compativeis.

O novo método usa as configuragdes padrao para o espectrOmetro de massas. Consulte
Trabalhar com as configuragbes padrao.

Dica! Para obter informagdes sobre criar métodos de MS usando a opgdo Guided MRM,

consulte a segdo: Crie um método de MRM usando MRM guiado.

Nota: Verifique se 0 nome do projeto correto foi selecionado no painel de status.

1.
2.

Abra o espaco de trabalho MS Method.

MRM
Meutral Loss
Precursor lon
Product lon
a1

Q1 nI

a3

Q32 M

ER

Guided Optimization ¢

Clique na seta para baixo no botdo New e, em seguida, selecione um tipo de varredura
na lista. Os tipos de varredura disponiveis variam dependendo do espectrémetro de
massas. Consulte a sec¢ao: Técnicas de varredura.

Figura 5-1: Listas de métodos de MS (Sistema SCIEX 7500 com a licengca QTRAP
instalada)

Mew b
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10.

Digite os valores nos campos, conforme necessario. Para obter uma descricao dos
parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

CUIDADO: Danos potenciais ao sistema. (Sistemas Echo® MS) Defina o parametro
lon source gas 1 para pelo menos 90 psi para evitar alagamento da microplaca.

(Opcional) Importar massas para a Tabela de massas.

* Clique em Import compounds from a file. Na caixa de dialogo Open, busque e
selecione o arquivo csv ou txt a ser importado. Em seguida, clique em Open.

Nota: Para métodos de MRM, clique em Import para selecionar a opg¢ao Import
compounds from a file.

* Métodos de MRM: clique em Import > Update retention time from a processing
method. Na caixa de dialogo Open, busque e selecione o método de processamento
gue contém os tempos de retencéo a serem importados. Em seguida, clique em
Open.

* Métodos de MRM: Import > Import compounds from a library. Selecione para
importar a partir de uma biblioteca que possua informacgdes da tabela de transi¢ao ou
espectros de MS. Consulte o documento: Sistema de ajuda.

(Opcional) Clique em Advanced > Show advanced parameters para mostrar e editar
os parametros de resolucao Settling time, Pause time, Step size e Q0 dissociation.

Nota: Q0 dissociation é mostrado somente para sistemas SCIEX 7500.

(Opcional) Clique em Options > Ramp para aumentar gradualmente o valor de um
parametro no método.

(Opcional) Cligue em Options > Apply ionization scheduling para implementar a
funcionalidade de ionizacao programada.

(Opcional) Execute o método. Consulte a se¢ao: Executar um método de MS
manualmente.

Visualize os dados em tempo real no painel Data Acquisition.

Dica! Clique na parte superior do painel Data Acquisition e, em seguida, arraste-o para
cima ou para baixo para redimensionar o conteludo. Consulte a secao: Painel Data
Acquisition.

(Opcional) Para visualizar os dados no espacgo de trabalho Explorer, clique em Open

data exploration to view real time data (), no painel Data Acquisition. Consulte o
documento: Sistema de ajuda.

A aquisicdo em tempo real € indicada no painel Explore pelas palavras Acquiring,
Finished ou Aborted, no titulo da amostra.
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11.

12.
13.

Figura 5-2: Aquisicao em tempo real - Adquirindo
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Realize uma das seguintes a¢des para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie 0 método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
Digite um nome no campo File Name.

Clique em Save.

Nota: Otimizar o Método de MS requer o manual, o ajuste de parametros iterativo, a
aquisi¢ao de dados e, em seguida, a observagao do efeito do ajuste no sinal.

Dicas para importagao de compostos

Dicas para importacdo de compostos a partir de um arquivo:
» O arquivo csv ou txt de origem deve estar formatado da seguinte forma:

» O arquivo de origem nao deve conter cabegalhos de colunas.

* A quantidade e a ordem das colunas no arquivo de origem deve corresponder a
quantidade e a ordem das colunas na Mass Table, no método de MS no momento
da importacgao.

» Somente valores validos no arquivo de origem sao importados para as células
correspondentes na Mass Table. Caso contrario, as células afetadas serao indicadas
com um icone de validagao para mostrar a localizagao dos valores invalidos ou o valor
padrao dessa célula persistira.

» O arquivo csv ou txt de origem nao deve ser aberto no momento da importagao.
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* A importagédo dos tempos de permanéncia nos métodos de algoritmo
Scheduled MRM (sMRM) e Scout Triggered MRM (stMRM), modo RT é tratada de
forma diferente caso a caixa de selecao Edit dwell time para essa transi¢ao esteja ou
nao marcada.

Se Edit dwell time estiver selecionado, o valor do tempo de permanéncia especificado
pelo usuario no arquivo de origem € importado se estiver entre o tempos de
permanéncia minimo e maximo especificados pelo usuario no método de MS. Se o
valor estiver fora desse intervalo, o valor importado sera substituido pelo tempo de
permanéncia minimo ou pelo tempo de permanéncia maximo, o que estiver mais
proximo do valor importado.

Se Edit dwell time estiver desmarcado, o valor do tempo de permanéncia no arquivo
de origem é substituido por um tempo de permanéncia calculado com base nos
parametros do método existente ou importado, incluindo duragdo do método, tempo
de ciclo de destino, simultaneidade, tempo de retencao e tolerancia do tempo de
retencio.

Nota: Para os métodos de algoritmo stMRM no modo de grupo, os tempos de
permanéncia sao editados manualmente pelo usuario. Portanto, eles s&o importados
do arquivo de origem se estiverem entre 0 minimo e 0 maximo.

* Dicas para importar compostos de uma tabela de transic¢ao:

* A biblioteca instalada contém transi¢cdes MRM e parametros dependentes do
composto para pelo menos um dos compostos na tabela de transi¢gdes. A imagem
a seguir mostra uma tabela de transi¢cdes no software LibraryView.

Nota: Transicdes e parametros dependentes do composto nas tabelas de transi¢des
da biblioteca podem vir da biblioteca instalada ou podem ser criadas manualmente e
mantidas pelo usuario.
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Figura 5-3: A Transitions Table no software LibraryView.
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a1 (o] CE
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152.10 83.10 35.00
152.10 107.10 35.00

Crie um Método de IDA

DP
B60.00
B0.00
80.00
80.00
B0.00

EP
10.00
10.00
10.00
10.00
10.00

P
0.00
0.00
0.00
0.00
0.00

CXP
4,00
4.00
4.00
4.00
4.00

Podarity
Positive
Positive
Positive
Pasitive

Positive

Nota: Métodos de IDA sdo compativeis somente com os sistemas SCIEX 7500.

Cliqgue em New > IDA

> e Dnh -

Abra o espaco de trabalho MS Method.

de IDA, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Digite a duracado do método no campo Method duration.

Defina os parametros de fonte e gas. Para descrigao dos parametros usados no método

5. No campo Survey, selecione um dos seguintes tipos de experimento:

« MRM

* Neutral Loss
* Precursor lon
- Q3

- EMS

6. No campo IDA Criteria, selecione um fluxo de trabalho.
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A lista de fluxos de trabalho varia dependendo da varredura de pesquisa selecionada.

Nota: Se o usuario mudar para a varredura de pesquisa, os critérios de IDA comuns e
os valores inseridos serao tratados.

Defina os critérios de IDA.

8. No campo Dependent, selecione um dos seguintes tipos de experimento:

- EPI
* Product lon

* Add Second IDA Criteria (MS3):selecione para adicionar um segundo nivel de
experimento de IDA, uma varredura dependente de MS2 e critérios de segundo nivel.
A varredura EPI mudara para a varredura de pesquisa.

9. Realize uma das seguintes ac¢des para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

+ Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

* Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
10. Digite um nome no campo File Name.

11. Clique em Save.

Crie um método de MRM usando MRM guiado

Use a infus&o de seringa, infusdo em T ou, se for usado um sistema Echo® MS, infus&o
acustica, ao usar o Guided MRM para otimizar ou criar um novo método de aquisicdo MRM.

Nota: Sistemas Echo® MS: como os picos sdo estreitos, recomendamos que o nimero
de transi¢des seja minimizado. Sao recomendadas entre quatro a um maximo de seis
transicoes.

Use a infusdo da seringa ou infusdo em T ao usar o MRM guiado para otimizar ou criar um
novo método de aquisicdo MRM.

Use a opcao Guided se for necessario ter mais controle sobre as tensées de inicio e
parada.

1. Abra o espaco de trabalho MS Method.

2. Clique em New > Guided Optimization > MRM Infusion.
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11.

12.

13.

A péagina Preparation é aberta.

Selecione o modo:

* Guided: para um maior controle sobre as tensdes de inicio e parada.

» Automatic: para permitir que o software selecione automaticamente os valores da
tensao de inicio e parada.

Selecione uma Polarity.
Para usar transicdes conhecidas, faca o seguinte:
a. Clique em Use known transitions.

b. Digite o Compound ID, Q1 mass (Da) e Q3 Mass (Da) na tabela para cada
composto.

Para usar transigdes desconhecidas, faga o seguinte:
a. Clique em Find transitions automatically.

b. Digite o Compound Name, Charge, Precursor lon e Number of Fragments to
Use na tabela para cada composto.

Cliqgue em Continue.
A pagina Set Initial Conditions é aberta.

Se necessario, ajuste a fonte de ions inicial e os parametros Q1.

Se o processamento nao ocorrer automaticamente, clique em Start.

. Quando a pulverizagao estiver estavel, cligue em Next.

O sistema otimiza automaticamente os parametros Declustering Potential, Collision
Energy e Collision Cell Exit Potential e, se Unknown transitions estiver selecionado,
identifica os ions produto.

(Modo automatico) Aguarde até que todos os ions do produto sejam identificados, todos
os parametros sejam otimizados e a pagina Report seja mostrada. Em seguida, va para
a etapa 16.

Na pagina Optimize Declustering Potential, faga o seguinte:

a. Digite os valores nos campos Start, Stop e Step.
b. Clique em Start.

Nota: Se necessario, ajuste os parametros de rampa e, em seguida, clique em
Ramp para realizar a otimizagdo novamente.

c. Clique em Next depois que a otimizacao for concluida.
Na pagina Determine the Product lons, faga o seguinte:
a. Se necessario, ajuste os campos Start, Stop e Step para a rampa CE.

b. Se necessario, digite os valores nos campos Start Mass (Da) e Stop Mass (Da).
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Nota: Se necessario, ajuste os parametros de rampa e, em seguida, clique em
Ramp para realizar a otimizagdo novamente.

c. Clique em Next depois que a otimizacao for concluida.
14. Na pagina Optimize Collision Energy, faca o seguinte:

a. Digite os valores nos campos Start, Stop e Step.

b. Clique em Start.

Nota: Se necessario, ajuste os pardmetros de rampa e, em seguida, clique em
Ramp para realizar a otimizagdo novamente.

c. Clique em Next depois que a otimizacao for concluida.
15. Na pagina Optimize Collision Cell Exit Potential, faga o seguinte:
a. Digite os valores nos campos Start, Stop e Step.

b. Clique em Ramp.

Nota: Se necessario, ajuste os pardmetros de rampa e, em seguida, clique em
Ramp para realizar a otimizagdo novamente.

c. Clique em Next depois que a otimizacao for concluida.
A pagina Report € exibida.
16. (Opcional) Salve o relatério seguindo as etapas a seguir:
a. Na pagina Report, clique em Save report as

b. Navegue para a pasta em que o relatério sera salvo, digite um File name e, em
seguida, clique em Save.

Nota: O software também salva os arquivos de dados wiff correspondentes e o relatério
de otimizagdo na mesma pasta.

17. Clique em Continue para abrir o método otimizado no espaco de trabalho MS Method.
18. Digite o tempo de duragdo do método necessario no campo Method Duration.

19. Realize uma das seguintes acdes para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nhome ou em um
projeto diferente.

* Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.
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20.
21.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
Digite um nome no campo File Name.

Cliqgue em Save.

Crie um método de MRM usando FIA

1.

Abra o espaco de trabalho MS Method.

2. Clique em New > Guided Optimization > MRM FIA.
A péagina Set Initial Acquisition Values é aberta.

3. Selecione LC Method ou clique em para visualizar o Método de LC selecionado no
projeto atual.

4. Especifique o volume de injecao.

5. Digite o tempo de duragdo do método necessario no campo Method Duration.

6. Selecione Rack Type, Rack Position, Plate Type e Plate Position.

7. Selecione uma Polarity.

8. Na tabela, digite Compound ID, Q1 mass (Da), Q3 Mass (Da), CE (V), CXP (V),
Dwell time (ms) e Vial Position para cada composto. Para obter uma descrigéo dos
parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Nota: A tabela pode conter um maximo de 10 compostos.

9. Clique em Next.

A pagina Set Initial LC-MS Conditions € exibida.

10. Selecione o Compound ID no campo Initial conditions with. Em seguida, ajuste os
parametros de fonte e gas e os parametros de MRM. Para obter uma descri¢cao dos
parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

11. Se o processamento nao ocorrer automaticamente, clique em Start.

12. Clique em Next.

A pagina Optimize Parameters é exibida.

13. Selecione o tamanho da etapa no campo Determine step size using. Consulte o
documento: Sistema de ajuda.

14. Especifique se otimiza usando intensidade ou sinal para ruido no campo Optimize
using.

15. Na tabela Initial Parameter Values, selecione os parametros a serem otimizados.

16. Para cada parametro a ser otimizado, defina as etapas nos campos Start, Stop e Step
ou Discrete steps.

17. Selecione a quantidade de replicagdes a serem realizadas para cada etapa de
parametro no campo Replicate injection for each step.

18. Clique em Start.
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19.

20.

21.
22.

23.
24.

Cliqgue em Next depois que a otimizagao for concluida.
A péagina Review Report é exibida.Consulte o documento: Ajuda do sistema.

Cliqgue em Open in MS Method Editor para abrir o método otimizado no espaco de
trabalho MS Method.

Digite o tempo de duragdo do método necessario no campo Method Duration.

Realize uma das seguintes agbes para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

» Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
Digite um nome no campo File Name.

Clique em Save.

Criar um Método de MS3 usando infusio

Nota: Modos de verificagdo (ER, EMS, EPI, MS3) de armadilha de ions linear (LIT) s&o
suportados somente nos sistemas SCIEX 7500 com a licenga do QTRAP instalada.

1.

Abra o espaco de trabalho MS Method.

2. Clique em New > Guided Optimization > MS3 Infusion.
A pagina Preparation é exibida.
3. Defina os pardmetros Basic, Enhanced Resolution, Enhanced Product lon, Multiple
Reaction Monitoring e MS3.Consulte o documento: Sistema de ajuda.
4. Clique em Next.
A pagina Initial Conditions & Optimization é exibida.
5. Defina os parametros de fonte e gas. Para obter uma descricdo dos parametros,
consulte o documento: Sistema de ajuda.
6. Clique em Start.
O sistema determina automaticamente os ions Q1 e os ions produto e otimiza as
energias de colisdo e energias AF2.
Nota: O sistema determina um unico ion Q1 por vez.
Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
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7. Aguarde até que todos os ions do produto sejam identificados, todos os parametros
sejam otimizados e a pagina Report seja mostrada.

8. Clique em Open in MS Method Editor para abrir o método otimizado no espaco de
trabalho MS Method.

9. Digite o tempo de duragdo do método necessario no campo Method Duration.

10. Realize uma das seguintes acdes para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

» Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
11. Digite um nome no campo File Name.

12. Clique em Save.

Criar um método do algoritmo sMRM

Procedimentos de pré-requisito

* Criar um método de MS que contenha um experimento MRM. Consulte os
procedimentos a seguir:

¢ Crie um método de MS

* Crie um método de MRM usando MRM guiado

Nota: Sistemas Echo® MS: o algoritmo Scheduled MRM (sMRM) n&o é suportado.

1. Abra um método de MS que contenha um experimento MRM seguindo estas etapas:
a. Clique em Open.
b. Selecione o método de MS.
c. Clique em Open.

2. No campo MRM Mode, selecione um Scheduled MRM.
Os campos do algoritmo Scheduled MRM (sMRM) s&o mostrados.

3. Defina Target Cycle Time para um valor adequado para a largura do pico.
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4. Defina o Retention time (min) para cada composto durante o tempo de retengao
esperado, com base nas condicbes do método de LC.

5. Defina o Retention time tolerance (+/-sec) para o valor adequado, com base no perfil
de pico.

6. (Opcional) Para aplicar o acionamento do algoritmo sMRM, selecione Apply sMRM
triggering e atualize a secdo Mass Table. Consulte o documento: Sistema de ajuda.

7. (Opcional) Atualize os parametros avangados seguindo estas etapas:
a. Clique em Advanced > Show advanced parameters.

b. Ajuste Minimum Dwell Time, Maximum Dwell Time, Settling time e Pause time,
conforme necessario.

c. (Opcional) Na tabela de massas, ajuste Q1 resolution ou Q3 resolution ou ambos.

Figura 5-4: Parametros avangados
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8. Clique em sMRM Summary para visualizar uma representacao grafica do método
sMRM. Clique em Close para fecha-lo.
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Figura 5-5: Caixa de dialogo (s)MRM Plots
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Nota: Varias caixas de dialogo (s)MRM Plots podem ser abertas ao mesmo tempo, uma
para cada método de MS que esta aberto no espaco de trabalho MS Method.

9. Realize uma das seguintes a¢des para salvar o método de MS:
* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.
* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.
* Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.
Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.
A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
10. Digite um nome no campo File Name.
11. Clique em Save.
12. Execute o método de MS com o método de LC adequado e ajuste os parametros para
otimizar o desempenho. Consulte a se¢do: Executar um método de MS manualmente.
Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
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Criar um método do algoritmo stMRM

Procedimentos de pré-requisito

* Criar um método de MS que contenha um experimento MRM. Consulte os
procedimentos a seguir:

* Crie um método de MS
* Crie um método de MRM usando MRM guiado

Nota: Sistemas Echo® MS: o algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM) n&o é suportado.

1. Abra um método de MS que contenha um experimento MRM seguindo estas etapas:
a. Clique em Open.
b. Selecione o método de MS.
c. Clique em Open.

2. No campo MRM Mode, selecione Scout triggered MRM RT ou Scout triggered MRM
Group
Os campos do algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM) sdo mostrados.

Defina Target Cycle Time para um valor adequado para a largura do pico.

4. Na Mass Table, para cada transicdo de marcador, marque a caixa de selegao Trigger e
especifique o Trigger threshold.

5. Modo Scout triggered MRM RT: especifique os tempos de retengao que indicam a
ordem de eluicdo e, em seguida, defina uma RT overlap. Consulte a se¢ao: Modo
Tempo de retencéo.

6. Modo Scout triggered MRM Group: atribua cada transi¢ao a um supergrupo. A
transigcdo do marcador e todas as suas transicdes dependentes devem estar no mesmo
supergrupo. Consulte a se¢cao: Modo Grupo.

7. (Opcional) Atualize os parametros avangados seguindo estas etapas:
a. Clique em Advanced > Show advanced parameters.

b. Ajuste Minimum Dwell Time, Maximum Dwell Time, Settling time e Pause time,
conforme necessario.

c. (Opcional) Na tabela de massas, ajuste Q1 resolution ou Q3 resolution ou ambos.

8. Clique em sMRM Summary para visualizar uma representacao grafica do método
sMRM. Clique em Close para fecha-lo.
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Figura 5-6: Caixa de dialogo (s)MRM Plots
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Nota: Varias caixas de dialogo (s)MRM Plots podem ser abertas ao mesmo tempo, uma
para cada método de MS que esta aberto no espaco de trabalho MS Method.

9. Realize uma das seguintes a¢des para salvar o método de MS:
* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.
* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.
* Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.
Nota: Bloqueie o método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.
A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
10. Digite um nome no campo File Name.
11. Clique em Save.
12. Execute o método de MS com o método de LC adequado e ajuste os parametros para
otimizar o desempenho. Consulte a se¢do: Executar um método de MS manualmente.
Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
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Criar um método com varios experimentos

Procedimentos de pré-requisito

+ Crie um método de MS. Consulte os procedimentos a seguir:

¢ Crie um método de MS

* Crie um método de MRM usando MRM guiado

1. Abra o método de MS ao qual um experimento sera adicionado seguindo estas etapas:
a. Clique em Open.
b. Selecione o método de MS.
c. Clique em Open.

2. No painel Method Overview, clique em Add Experiment e, em seguida, no tipo de
varredura do experimento a ser adicionado.

Figura 5-7: Menu Add Experiment
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3. Defina os paradmetros do experimento. Para obter uma descricao dos parametros,
consulte o documento: Sistema de ajuda.

4. Repita a etapa 2 e a etapa 3 para cada experimento a ser adicionado.
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5. (Opcional) Clique em Options > Apply experiment scheduling para configurar um
Start run time e Stop run time para cada experimento.

Nota: A programacao de experimentos nao esta disponivel para experimentos do
algoritmo Scheduled MRM (sMRM) e Scout Triggered MRM (stMRM). Portanto, as
seguintes restricbes se aplicam:

+ Se a programagao de experimentos for aplicada a varios experimentos MRM,
eles ndo podem ser convertidos para experimentos sMRM ou stMRM. Nem os
experimentos sMRM ou stMRM podem ser adicionados a um método MRM com
0 recurso de programagao de experimentos habilitado.

» Nao é possivel aplicar a programacéao de experimentos a um Método de MS que
contenha experimentos sMRM ou stMRM.

6. Realize uma das seguintes ac¢des para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie 0 método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
7. Digite um nome no campo File Name.

8. Clique em Save.

Para tipos de exame diferentes de MRM, otimizar o Método de MS requer o manual, o
ajuste de parametros iterativo, a aquisi¢cao de dados e, em seguida, a observagéo do
efeito do ajuste no sinal.

Abrir um método de MS

Use o seguinte procedimento para abrir um método de MS criado com o SCIEX OS. Para
abrir métodos criados com o software Analyst, consulte a se¢cado: Converter um método do
software Analyst.

O SCIEX OS pode abrir um método de MS criado para um espectrémetro de massas
diferente do espectrémetro de massas ativo. Por exemplo, ele pode converter um método
criado para um sistema SCIEX Triple Quad 5500+ para uso com um sistema SCIEX Triple
Quad 4500. Para isso, certifique-se de que o método de MS esta no projeto atual. Ao abrir

o0 método de MS, o software ajusta os parametros para serem compativeis com o dispositivo
ativo.
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Nota: O software nao pode converter um método criado para um sistema X500 QTOF ou
ZenoTOF para uso com um sistema SCIEX Triple Quad ou QTRAP.

1. Abra o espaco de trabalho MS Method.

2. Cliqgue em Open.
A caixa de dialogo Open MS Method ¢ aberta. Ela contém a lista e métodos de MS no
projeto atual.

3. (Opcional) Se o método a ser aberto ndo estiver no projeto atual, selecione o projeto
que contém o método a ser aberto.

4. Selecione o método de MS a ser aberto e, em seguida, clique em Open.

Dica! Para selecionar varios métodos, use a tecla Shift ou Ctrl.

Se o dispositivo no método de MS nao corresponder ao dispositivo ativo, a caixa de
didlogo Convert MS Method ¢ aberta. Clique em OK para converter o método de MS
para o dispositivo ativo. Apds a conversao ser concluida, cligue em OK. Revise o
método de MS cuidadosamente antes de usa-lo.

Nota: Se o método de MS estiver sendo convertido a partir de um espectrémetro de
massas diferente, o nome do método de MS sera Untitled.

Converter um método do software Analyst

Métodos de MS criados no software Analyst podem ser convertidos para uso no SCIEX OS.
Se o dispositivo no método do software Analyst ndo corresponder ao dispositivo ativo no
SCIEX OS, os parametros do método serdo ajustados para serem compativeis com o
dispositivo ativo.

Nota: O SCIEX OS nao pode abrir métodos criados para os sistemas QTRAP.

Nota: Verifique se 0 nome do projeto correto foi selecionado no painel de status.

1. Abra o espaco de trabalho MS Method.
2. Clique em Open > Convert file.

3. Busque e selecione o método a ser convertido, em seguida clique em Open.

O software converte o método, comunicando qualquer problema resultante de
diferencas no formato de arquivo dos dispositivos e do método. O método abre o
espaco de trabalho MS Method.

4. Analise o método de MS e corrija qualquer problema.

5. Realize uma das seguintes ac¢des para salvar o método de MS:

* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com 0 mesmo
nome.

+ Cliqgue em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.
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» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie 0 método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
6. Digite um nome no campo File Name.

Clique em Save.

Para tipos de varredura diferentes de MRM, otimizar o método de MS envolve ajuste de
parametros manual e iterativo, aquisicao de dados e, em seguida, observagao do efeito
do ajuste no sinal.

Executar um método de MS manualmente

Procedimentos de pré-requisito

* No espago de trabalho MS Method, crie um método de MS ou abra um método
existente. Consulte a se¢do: Espaco de trabalho MS Method ou Abrir um método de
MS.

Use esse procedimento para abrir o método ativo no espaco de trabalho MS Method.

1. Clique na seta para baixo no botdo Start no painel Data Acquisition e, em seguida,
cliqgue em um dos seguintes:

» Start: esta opcao executa o método de MS sem um LC.
+ Start with LC

Nota: Esta opgéo ndo esta disponivel para sistemas Echo® MS.

Consulte a se¢éo: Painel Data Acquisition.

AVISO! Risco de incéndio. Nao direcione mais de 3 mL/min de solvente
para a fonte de ions. Embora os componentes de LC possam proporcionar
uma vazao de até 5 mL/min, direcionar mais de 3 mL/min de solvente pode
resultar no acumulo de solvente na fonte de ions. O fluxo pode ser dividido
com um T para confirmar que a vazao maxima prevista para a fonte de ions
nao exceda 3 mL/min.

Se o usudrio clicar em Start with LC, a caixa de dialogo Start with LC sera aberta. Para
obter informacdes os campos desta caixa de didlogo, consulte o Sistema de ajuda.

Nota: O sistema LC deve ser ativado e um método de LC deve ter sido criado e salvo.
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Figura 5-8: Caixa de dialogo Start with LC
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2. (Opcional) Para visualizar os dados no espaco de trabalho Explorer, clique em Open

data exploration to view real-time data(), no painel Data Acquisition.
A aquisicdo em tempo real € indicada no painel Explore pelas palavras Acquiring,
Finished ou Aborted, no titulo da amostra.

Figura 5-9: Aquisicao em tempo real - Adquirindo
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3. (Opcional) Otimize os parametros de MS, conforme necessario. Para obter uma
descrigdo dos parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

4. Clique em Stop no painel Data Acquisition.
(Opcional) Para salvar os dados, siga estas etapas:

a. Clique em Save para salvar os dados.
A caixa de dialogo Save Data se abre.

b. (Opcional) Selecione o projeto e a subpasta, se aplicavel, nos quais salvar os
dados.

c. Digite um nome no campo File Name.
d. Clique em Save.

6. Realize uma das seguintes ac¢des para salvar o método de MS:
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* Clique em Save > Save para salvar o método no mesmo projeto com o mesmo
nome.

* Clique em Save > Save As para salvar o método com um novo nome ou em um
projeto diferente.

» Clique em Save > Lock Method para bloquear o método se ele estiver pronto para
analise de rotina.

Nota: Bloqueie 0 método para evitar que usuarios nao autorizados o editem. Somente
usuarios com a permissao Lock/Unlock methods podem editar métodos bloqueados.
Outros usuarios podem apenas envia-los.

A caixa de dialogo Save As MS Method se abrira.
7. Digite um nome no campo File Name.

8. Clique em Save.

Trabalhar com as configuragdes padrao

Use este procedimento para definir os parametros padrao do método. Os valores padrao
para os parametros de fonte e gas aplicam-se a todos os tipos de experimento. Os
valores padrao para parametros dependentes do composto sao definidos para cada tipo
de experimento. Os paradmetros padrao sao definidos para cada polaridade.

As alteracdes ndo séo aplicadas aos métodos existentes. Todos os métodos criados apds as
alteracdes serem realizadas terdo novos valores.

1. Abra o espaco de trabalho MS Method.

2. Clique em Advanced > Default settings.
A pagina Source and Gas Settings é exibida.

Selecione uma Polarity.

4. Defina os par@metros de fonte e gas.Para obter uma descricdo dos parametros,
consulte o documento: Sistema de ajuda.

Nota: Para a polaridade Negativa, somente Spray voltage pode ser ajustado. Os outros
valores de parametros de fonte e gas s&o assumidos a partir da polaridade Positiva.

Clique em Save.

6. Clique em Compound Dependent Settings.
A pagina Compound Dependent Settings é exibida.

7. Selecione o0 Experiment type.
Selecione uma Polarity.

9. Defina os parametros para o tipo de experimento selecionado. Para obter uma
descrigao dos parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

10. Clique em Save.
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Espaco de trabalho LC Method

Use este espacgo de trabalho para criar e gerenciar métodos LC.

Varios métodos podem ser abertos no espaco de trabalho LC Method. Usando o menu
Views, o usuario pode alterar a organizagao das janelas do método para as visualizagbes
tabulada, lado a lado vertical, lado a lado horizontal ou flutuante. Na visualizagao flutuante,
as janelas podem ser redimensionadas, maximizadas ou minimizadas, movidas para fora da
janela SCIEX OS e movidas para um monitor diferente.

A barra de titulo da janela do método contém os nhomes do método e do projeto. Nas
visualizacdes lado a lado e flutuante, a barra de titulo do método ativo € azul e as barras de
titulo dos outros métodos sao cinza. Na visualizagéo tabulada, a guia para o método ativo
fica branca, e as guias para os outros meétodos ficam azul.

O acesso aos recursos nesse espaco de trabalho é controlado pela funcao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Criar um método de LC

Consulte a documentacédo que acompanha os dispositivos de LC.

1. Abra o espaco de trabalho LC Method.

2. Clique em New.

3. Clique em um dispositivo a esquerda do painel e edite os campos, conforme solicitado.
4

Salve e, opcionalmente, bloqueie o método de LC clicando em um dos seguintes
comandos:

» Save: para salvar o método de LC.

» Save > Lock Method: para salvar e bloquear o método de LC.

A caixa de dialogo Save As LC Method se abrira.

5. Digite um nome para o método de LC no campo File Name e em seguida clique em
Save.

Espaco de trabalho AE Method

Use este espaco de trabalho para criar e gerenciar métodos de AE. Quando um sistema
Echo® MS ¢ ativado, o icone LC Method na pagina Home muda para AE Method.

O acesso aos recursos nesse espacgo de trabalho é controlado pela fungao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Criar um método de AE

Nota: Verifique se 0 nome do projeto correto foi selecionado no painel de status.

1. Abra o espaco de trabalho AE Method.
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2. Clique em New.

3. Edite os campos conforme necessario. Para obter uma descricdo dos parametros,
consulte o documento: Sistema de ajuda.

4. Salve e, opcionalmente, bloqueie o método de AE clicando em um dos seguintes

comandos:

» Save: para salvar o método de AE.

» Save > Lock Method: para salvar e bloquear o método de AE.

A caixa de dialogo Save As AE Method sera aberta.

5. Digite um nome para o método de AE no campo File Name e em seguida clique em

Save.

Espaco de trabalho Batch

O espaco de trabalho Batch contém informagbes sobre um conjunto de amostras a ser
adquirido e, opcionalmente, processado. Os lotes informam ao software a ordem na qual
adquirir e processar as amostras.

O acesso aos recursos nesse espaco de trabalho é controlado pela fungao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Nota: Para o gerador de amostras automatico selecionado, o tipo de rack, a posi¢ao do
rack, o tipo da placa, a posi¢ao da placa e a posigcao do frasco sdo todos dependentes um
do outro, e apenas certos valores sdo validos.

Nota: Quando usado com o Sistema Echo® MS, esse espago de trabalho define como as
amostras sao arranjadas nas microplacas. O sistema otimiza a sequéncia de aquisi¢cao para

rendimento.

Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

Sample and method information (Informagdes de amostra e método) (E)

Sample Name

(Nome da amostra) Nome da
amostra.

Menos de 252 caracteres.

Sample ID (ID da amostra) Um Menos de 252 caracteres.
numero personalizado ou outro | O campo Sample ID nao
identificador para a amostra. pode conter nenhum desses

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

Barcode ID (ID do cédigo de barras) ID Menos de 250 caracteres.

exclusivo de uma amostra.
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

MS Method (Método de MS) Nome do O método de MS deve existir
método. no projeto atual. O campo
nao diferencia maiusculas e
minusculas.
LC Method (Método de LC) (Para todos os | O método de LC deve existir
sistemas, exceto os sistemas no projeto atual. O campo
Echo® MS) Nome do método de | n&o diferencia maiusculas e
cromatografia liquida. minusculas.
AE Method (Método de AE) (Sistemas Echo® | O método de AE deve existir
MS) Nome do método de ejecdo | no projeto atual. O campo
acustica. nao diferencia maiusculas e
_ minusculas.
Mostrado quando o sistema
Echo® MS esté ativo na pagina
Devices.
Rack Type (Tipo de estrutura) O tipo de Deve ser uma das opgdes

estrutura para o gerador de
amostras automatico.

validas para o amostrador
automatico especificado no
método de LC.

Rack Position

(Posicao da estrutura) A posigao
da estrutura na bandeja.

Valor numérico.

Plate Type

(Tipo de placa) O tipo de
placa no gerador de amostras
automatico.

Nota: Esta coluna fica
indisponivel se 0 Rack Type
descrever os frascos.

Deve ser uma das opgdes
validas para o amostrador
automatico especificado no
método de LC.

Plate Position

(Posicao da placa) A posicao da
placa na bandeja.

Deve associar uma das posigcoes
predefinidas da placa do gerador
de amostras automatico.

Vial Position

(Posicéo do frasco) (Métodos
LC) A posigéo do frasco em uma
bandeja ou uma placa.

Valor numérico. O valor maximo
nao deve ser superior ao numero
de frascos na bandeja.
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

Well Position

(Posicao do poco) (Métodos AE)
A posicdo do pogo em uma
placa.

Mostrado quando o Echo® MS
esta ativo na pagina Devices.

Valor numérico. O valor maximo
nao deve ser superior ao numero
de pocos na bandeja.

Injection Volume
(uL)

(Volume dainjecao (uL)) A
quantidade da amostra a ser
injetada.

Nota:

Somente para métodos de LC,
o volume da injecao € tomado
a partir do método de LC.

O usuario pode ignorar o
volume de inje¢ao no espago
de trabalho Batch ou no arquivo
do lote importado. Quando o
lote é enviado, o volume de
injecéo ¢é validado de acordo
com o intervalo suportado pelo
dispositivo de LC.

Para reverter para o volume de
injecéo especificado no método
de LC, exclua o conteudo deste
campo e, em seguida, selecione
0 método de LC novamente no
campo LC Method .

Valor numérico.

Sample Type

(Tipo de amostra) O tipo de
amostra.

Verifique se o tipo de amostra
coincide com um dos tipos de
amostra predefinidos. Tudo que
nao coincidir é automaticamente
substituido por Unknown.
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Defini¢ao

Requisitos para valores dos
campos

Dilution Factor

(Fator de diluicao) O fator
de diluigdo para amostras
individuais.

Para métodos desenvolvidos
pela SCIEX, o valor deve ser de
1,000000.

Deve ser um valor maior que
Zero e com seis casas decimais.
O valor padrao € 1,000000. Nao
deixe o campo em branco.

Data File

(Arquivo de dados) O nome

do arquivo onde os dados
adquiridos séo salvos. Inclui

o0 caminho completo para a
subpasta em que o arquivo sera
armazenado.

Deve ter menos do que 252
caracteres. O numero total

de caracteres inclui o numero
de caracteres no caminho da
subpasta dos dados. O arquivo
de dados nao pode conter estes
caracteres invalidos: \/:;*? "<
> |:

Dica! Clique na seta para
selecionar uma subpasta em
uma lista ou digite o nome de
uma nova subpasta. Certifique-
se de incluir uma barra invertida
(\) entre a subpasta e o nome
do arquivo. Se a subpasta néo
existir, ela sera criada quando o
lote for executado.

Nota: (Sistemas Echo® MS) Nao
use 0 mesmo nome de arquivo
de dados em varios lotes.
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

Processing Method

(Método de processamento)
Nome do método. Se um
Results File existente for usado,
deixe este campo em branco.
Quando um Results File é
selecionado, o valor *Embedded
Method* é automaticamente
mostrado neste campo.

Nota: O método de
processamento deve ser
compativel com o método de MS
especificado para a amostra.

Selecione um método de
processamento na lista de
meétodos de processamento no
projeto.

Results File

(Arquivo de resultado) O

nome do arquivo com que

os resultados processados

sdo salvos. Se um Results
File valido for especificado,

os dados da amostra serao
processados automaticamente
apo6s a aquisicao ser concluida.
Se 0 nome do arquivo for
invalido, o processo de envio do
lote n&o pode ser concluido.

Nota: Se um Results File

for selecionado, o método
incorporado para o arquivo
Results selecionado sera usado
para processamento, e o texto
na célula Processing Method
sera substituido por *Embedded
Method*.

O arquivo de dados nao
pode conter estes caracteres
invalidos: \/;:*?"<>|=

O percurso do arquivo, incluindo
o0 nome do arquivo e as
subpastas, deve ter menos de
252 caracteres.

Dica! Clique na seta para
selecionar um Arquivo de
resultado na lista. Para criar
um arquivo, digite o nome do
arquivo. O arquivo sera criado
quando a primeira amostra no
lote enviado for processada.

Nota: (Sistemas Echo® MS) Nao
use 0 mesmo nome de arquivo
de resultado em varios lotes.
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

Marker Well (Pogo do marcador) O pogo Selecione True para o pogo do
usado para alinhar o arquivo marcador. Todos os outros pogos
de temporizagao com o primeiro | sao automaticamente definidos
poco. O Marker Well deve para False quando o lote é
conter pelo menos um dos enviado.
componentes definidos no
meétodo de MS especificado na
coluna MS Method.

Mostrado quando o Echo® MS
esta ativo na pagina Devices.
Comment (Comentario) Texto Deve ter menos do que 50

caracteres. O campo Comment
nao pode conter nenhum desses
caracteres invalidos: \/:; *? "<
> |:

Custom columns

(Personalizar colunas)
(Opcional) Colunas definidas
pelo usuario, em formato de
texto, numero inteiro ou numero
real.

Os requisitos dependem do
formato.

Component Concentrations (Concentra¢cdes do componente) ()
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Tabela 5-1: Colunas do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Nome da coluna

Definicao

Requisitos para valores dos
campos

Component

(Nome do componente) O nome
de um componente definido no
método de MS, método de
processamento ou Tabela de
resultados.

O lote pode conter até 4.000
linhas de componentes.

Os nomes dos componentes sdo
retirados do método de MS, para
varreduras MRM, do método de
processamento ou da Tabela de
resultados. O nome é validado
durante a criagdo do método.

Os componentes também podem
ser adicionados a tabela
manualmente. Consulte a secio:
Adicionar uma concentragcao do
componente.

Nota: Se o arquivo de
importagcao contiver uma coluna
de dados que nao corresponda a
nenhuma das colunas na grade
do lote, a coluna sera tratada
como uma coluna de Compost
ou de Nome do componente.
Uma coluna de concentragao é
adicionada e preenchida com os
valores dessa coluna de dados.

Component
concentration

Concentracao de analitos ou de
padrao interno para os tipos

de amostra padrao e de QC.

A tabela contém uma coluna
para cada amostra. O nome da
amostra € usado como nome da
coluna.

Valor numérico superior ou igual
a zero.

Gerenciar um Batch

Nota: Verifique se o nome do projeto correto foi selecionado no painel de status.

No espaco de trabalho Batch, use os seguintes recursos para gerenciar o lote.

Tabela 5-2: Recursos do espaco de trabalho Batch

Para fazer isto

Facga isto

Mostrar ou ocultar colunas

colunas.

Clique em View. Consulte a se¢éo: Mostrar ou ocultar

Recortar linhas

Cliqgue em Manage Samples > Cut.
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Tabela 5-2: Recursos do espaco de trabalho Batch (continuagao)

Para fazer isto Faca isto

Copiar linhas Cliqgue em Manage Samples > Copy.

Colar linhas Cliqgue em Manage Samples > Paste.

Inserir uma linha Clique em Manage Samples > Insert sample.

Excluir uma linha Cliqgue em Manage Samples > Delete sample.

Selecionar colunas Clique em View. Consulte a se¢&o: Mostrar ou ocultar
colunas.

Adicionar uma subpasta a Cliqgue em Manage Samples > Add data sub-folders.

um projeto. Consulte o documento: Sistema de ajuda.

Imprimir o lote Clique em Print.

Salve o lote no projeto atual |[Clique em Save > Save ou Save > Save As.

Exporte o lote como arquivo | Clique em Save > Export.

txt ou csv

Mostrar ou ocultar colunas

1. Abra o espaco de trabalho Batch.
2. Clique em View.

3. Marque ou desmarque as caixas de sele¢éo das colunas, conforme solicitado, na caixa
de dialogo View. Para obter descri¢gdes dos colunas, consulte tabela: Tabela 5-1.
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Figura 5-10: Caixa de dialogo View

View b

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

Select the columns to use

Predefined Columns
| Sarmple Mame Sample ID Barcode (D
W M5 Method w LT Method ' FRack Type
+' FRack Position w' Plate Type +W Plate Posttion
+Ff | Vial Position W Injection Volume (ul) + Sample Type
Dilution Factor +/ DataFile o' FProcessing Method
+w" | Results File Comment

Custom Columns

Configure the component concentrations for printing

+w'| Indude the concentrations in the printed version

apply

4. Clique em OK.

Adicionar uma coluna personalizada

Use esse procedimento para adicionar colunas ao lote para armazenar informacoes extra
sobre a amostra, como matéria seca, de forma que possa ser usada em processamento, por
exemplo, em féormulas e colunas calculadas.

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. Clique com o botao direito do mouse na grade do lote e, em seguida, clique em Add
Custom Column.
A caixa de dialogo Add Custom Column é aberta.

3. No campo Column name, digite um nome para a coluna.
O nome deve ser Unico. Ele ndo pode ser o mesmo da coluna predefinida.

4. No campo Column type, selecione um dos seguintes tipos:
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* Integer: a coluna contém numeros inteiros. Valores decimais serdo arredondados
para o numero inteiro mais préximo.

¢ Real: a coluna contém numeros reais, até seis casas decimais.
« Text: a coluna contém texto, até 128 caracteres.

5. Clique em Add.
A nova coluna é adicionada a direita do espaco de trabalho Batch.

Alterar o nome de uma coluna personalizada

Nota: Nao é possivel alterar o Column type.

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. Clique com o botao direito na coluna a ser alterada e, em seguida, clique em Edit
Custom Column.
A caixa de dialogo Edit Custom Column é aberta.

3. No campo Name, digite um novo nome para a coluna.
O nome deve ser Unico. Ele nao pode ser o mesmo da coluna predefinida.

4. Cliqgue em Apply.

Remover colunas personalizadas

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. Clique com o botao direito do mouse na grade do lote e, em seguida, clique em Delete
Custom Column.
A caixa de dialogo Delete Custom Column é aberta.

Marque a caixa de sele¢ao ao lado dos nomes das colunas a serem excluidas.

4. Clique em Delete.
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Importar um lote de um arquivo

Procedimentos de pré-requisito

» Criar um arquivo de lista. Para obter uma descricdo dos campos a serem incluidos no
arquivo, consulte a tabela: Tabela 5-1.

Nota: No arquivo do Microsoft Excel que esta sendo importado, as colunas predefinidas
devem vir primeiro, seguidas pelas colunas personalizadas. Os cabecgalhos das colunas
para as colunas predefinidas devem corresponder aos nomes das colunas no SCIEX
OS. Se os cabecalhos das colunas para as colunas predefinidas néo estiverem
corretos, as informagdes nao serdo importadas. Somente um periodo é suportado como
separador decimal em arquivos csv ou xls.

Nota: Feche o arquivo de lote antes de importa-lo. O arquivo de lote ndo pode ser
importado se estiver aberto no Microsoft Excel.

* (Opcional para importar de um LIMS Watson) Para preencher automaticamente o
campo LC Method, certifique-se de que o nome do método de LC é o0 mesmo do
método de MS.

Nota: O LIMS Watson nao possui um campo para método de LC. Se o nome do
método de LC ndo for o mesmo do método de MS, a coluna do método de LC deve ser
preenchida manualmente.

Revise o conteudo do lote antes de enviar as amostras.

Dica! Para acessar os recursos recortar, copiar, colar, adicionar linhas e remover linhas,
clique em Manage Samples.

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. (Opcional) Clique em View para selecionar as colunas que serao mostradas no espacgo
de trabalho Batch.

3. Clique em Open > Import from file.
A caixa de dialogo Batch Import sera aberta.

Clique em Browse.
Navegue até o arquivo solicitado.

Clique em Open.

N o o &

(Opcional) Selecione ou desmarque a caixa de selecao Append to current batch,
conforme solicitado.

Nota: Todos os dados existentes na grade serdo sobrescritos se 0 usuario nao
selecionar a opcdo Append to current batch.

8. Clique em Import.
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9. (Opcional) Para usar o layout da placa como referéncia para selecionar ou confirmar um
local de amostra, clique em Plate Layout.

O layout da placa do amostrador automaticamente fornece as posi¢des da cavidade e
do frasco para amostras nao atribuidas.

10. Certifique-se de que a temperatura do forno de coluna seja atingida antes de enviar o
lote.

11. Salvar o lote:

a. Clique em Save As.
A caixa de dialogo Save As Batch sera aberta.

b. Digite um File Name e clique em Save.

12. Submeta o lote. Consulte a secao: Enviar um lote.

Importar um lote de um LIMS

Procedimentos de pré-requisito

» Configure o LIMS no espaco de trabalho Configuration. Consulte o0 documento: Sistema
de ajuda.

Nota: Para importar um lote de um LIMS Watson, consulte a se¢do: Importar um lote de um
arquivo.

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. (Opcional) Clique em View para selecionar as colunas que serao mostradas no espacgo
de trabalho Batch.

3. Clique em Open > Import from LIMS.
A caixa de dialogo Import a Batch File sera aberta.

4. Digite a localizagdo ou o nome do arquivo.
Digite o identificador de lote no campo Batch Identifier.

6. (Opcional) Selecione ou desmarque a caixa de selecdo Append to current batch,
conforme solicitado.

Nota: Todos os dados existentes na grade serdo sobrescritos se 0 usuario nao
selecionar a opcao Append to current batch.

7. Clique em Import.

8. (Opcional) Para usar o layout da placa como referéncia para selecionar ou confirmar um
local de amostra, cligue em Plate Layout.
O layout da placa do amostrador automaticamente fornece as posi¢des da cavidade e
do frasco para amostras nao atribuidas.

9. Certifique-se de que a temperatura do forno de coluna seja atingida antes de enviar o

lote.
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10.

11.

Salvar o lote:

a. Clique em Save As.
A caixa de dialogo Save As Batch sera aberta.

b. Digite um File Name e clique em Save.

Submeta o lote. Consulte a se¢ao: Enviar um lote.

Criar um lote manualmente

Revise o conteudo do lote antes de enviar as amostras.

Nota: Se espectrdmetro de massas esta usando fechamento de contato para se comunicar
com um dispositivo externo, entdo siga estas diretrizes:

Certifique-se de que a sequéncia da amostra definida no lote corresponda a sequéncia
definida no aparelho externo.

Certifique-se de que a duragao do método duragao seja menor ou igual ao intervalo entre
as injegdes, conforme definido no dispositivo externo.

Dica! Para acessar os recursos recortar, copiar, colar, adicionar linhas e remover linhas,
clique em Manage Samples.

1.

Abra o espaco de trabalho Batch.

2. (Opcional) Clique em View para selecionar as colunas que serdo mostradas no espago
de trabalho Batch.
Dica! Para utilizar um lote existente, clique em Open > Open. (Abrir) (Abrir).
Clique em New.
(Opcional) Para usar o layout da placa como referéncia para selecionar ou confirmar um
local de amostra, clique em Plate Layout.
O layout da placa do amostrador automaticamente fornece as posi¢des da cavidade e
do frasco para amostras nao atribuidas.
5. Digite a informacao do lote na grade.
Para obter uma descrigdo das colunas na grade, consulte a tabela: Tabela 5-1.
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Dica! O espaco de trabalho Batch oferece os seguintes recursos para facilitar a criacdo
de lotes:

* O conteudo de algumas células, por exemplo a célula Sample Type, pode ser
selecionada uma lista na célula. Clique do lado direito da célula para exibir a lista.

* A segunda linha e as subsequentes adicionadas a um lote sdo automaticamente
preenchidas com os valores da linha anterior.

» O usuario pode copiar uma Unica célula selecionando a célula, clicando no canto
inferior direito da célula e, em seguida, arrastando para a ultima linha para a qual o
conteudo da célula deve ser copiado.

» O usuario pode copiar um grupo de células na mesma linha selecionando as células,
clicando no canto inferior da célula mais a direita e, entdo, arrastando para a ultima
linha para a qual o conteudo da célula deve ser copiado.

» O usuario pode copiar uma série de valores digitando valores em sequéncia nas
duas linhas, selecionando ambas as células, clicando no canto inferior direito da
célula inferior e arrastando para a ultima linha da série.

» O usuario pode usar os comandos Copiar (Ctrl+C) e Colar (Ctrl+V) para copiar o
conteudo de uma célula ou grupo de células e, em seguida, cola-lo em um novo
local.

Nota: As colunas LC nao sao disponibilizadas até que o método de LC seja
selecionado.

Dica! Para configurar o lote que processara a amostra automaticamente apés ser
adquirida, use um dos seguintes métodos:

» Para usar um método de processamento incorporado, selecione um Results File
existente. A amostra sera processada com o método incorporado do arquivo de
Resultados correspondente.

» Para usar um novo método de processamento, limpe o campo Results File. Quando
o campo Results File for apagado, o campo Processing Method ficara disponivel.
Selecione um Processing Method e, em seguida, digite um novo nome do Results
File. A amostra sera processada com o método de processamento selecionado.

Ao processarem um fluxo de trabalho de andlise ndo direcionado, uma amostra

de comparagao nao podera ser selecionada para processamento automatico. Para
métodos de processamento que usam o algoritmo AutoPeak, o software sempre
constréi o modelo de integragdo com as amostras usadas para criar o método.

6. (Opcional) Defina as concentragdes do componente. Consulte a se¢ao: Adicionar uma
concentragdo do componente

7. (Opcional) Para aplicar as regras de decisao ao lote, siga estes passos:

a. Marque a caixa de selecido Decision Rules.
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b. Clique em Decision Rules e, em seguida, selecione Apply para cada regra de
decisdo a ser aplicada ao lote. Para adicionar regras de decisdo, consulte a se¢ao:
Adicionar uma regra de decisao.

c. Clique em Save.

Nota: Se a opcao Decision Rules for selecionada e pelo menos uma regra de deciséo
estiver ativa para um lote, Decision Rules: Active sera exibido ao lado do nome do
lote no espago de trabalho Queue. Se o projeto ativo estiver localizado na rede e a rede
estiver disponivel, o texto em Decision Rules: Disabled sera exibido.

Salvar o lote:

a. Clique em Save As.
A caixa de dialogo Save As Batch sera aberta.

b. Digite um File Name e clique em Save.

Certifique-se de que a temperatura do forno de coluna seja atingida antes de enviar o
lote.

10. Certifique-se de que o sistema foi equilibrado com o método de MS e LC usado no lote.

11. Submeta o lote. Consulte a segao: Enviar um lote.

Use o recurso Plate Layout para criar um lote (LS System)

O recurso de formato da placa do amostrador fornece uma representagao grafica das
estruturas de bandeja e placa que podem ser usadas para preencher a grade no espago
de trabalho do Lote.

1.

Abra o espaco de trabalho Batch.

2. Selecione um MS Method.
3. Selecione um LC Method.
O sistema de LC deve estar ativo.
4. Digite o nome do Data File em que os dados adquiridos serao salvos.
5. Selecione o Processing Method que sera usado para processar os dados apds serem
adquiridos.
Digite 0 nome do Results File em que os dados processados serdo salvos.
7. Clique em Plate Layout.
A janela Plate Layout é aberta e, por padrao, mostra uma representagao grafica da
placa.
8. Defina as propriedades para a placa.
A janela é atualizada para mostrar uma representagéo grafica do tipo de placa
selecionado.
9. Na representagao grafica, clique em uma posi¢cdo da amostra.
A posicao da amostra selecionada é totalmente preenchida na representagao grafica.
O espaco de trabalho Batch é atualizado, comegando pela primeira linha que ndo tem
a posicao da amostra definida completamente, ou seja, uma linha que néo inclui Rack
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Type, Plate Type e, se pogos forem utilizados, os valores de Vial Position. A grade
mostra as posi¢cdes da amostra na mesma proporgao.

10. Continue para clicar nas posi¢gdes da amostra conforme necessario, na representacao
grafica, para preencher a grade no espacgo de trabalho do Batch.

Se as posi¢des da amostra forem digitadas na grade do espaco de trabalho Batch, a
representacao grafica sera atualizada da mesma forma.

Dica! Para remover todos os dados associados a um tipo de bandeja especificado,
clique em Clear All. Se o cédigo da bandeja selecionada identificar uma placa, o menu
em Clear All incluira Clear Front e Clear Back.

11. Para especificar a posicdo de uma amostra selecionada de réplica, clique na posi¢cao da
amostra na representacao grafica.
A representacgao grafica do layout da placa mostra a posi¢cdo da amostra replicada com
um tracgo colorido, e a grade do espaco de trabalho Batch mostra os dados da mesma
forma.

Figura 5-11: Layout da placa — Posi¢cdao da amostra da réplica (Posi¢ao 1)

35 )( 50 ) 65)(.80 )[ 95

Lk
e

Nota: As posicdes desmarcadas sao mostradas em cinza, e as posicoes que foram
selecionadas uma vez sao mostradas em azul com uma borda cinza.

12. Para ver o indice de amostra na representagao grafica, passe o cursor sobre a posi¢cao
da amostra destacada.
Aparece uma dica no indice da amostra.

13. Quando todas as posi¢des forem atribuidas e revisadas, clique em Close, na janela
Plate Layout, depois clique em Save, no espago de trabalho Batch.

Use o recurso Plate Layout para criar um lote (Sistema
Echo® MS)

O recurso de layout da placa fornece uma representacao grafica das microplacas de
amostra que podem ser usadas para preencher a grade no espaco de trabalho Batch.

1. Abra o espaco de trabalho Batch.

2. Complete a primeira linha na grade do lote:
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a. Selecione um MS Method.
b. Selecione um AE Method.
c. Digite o nome do Data File em que os dados adquiridos serdo salvos.

d. Selecione o Processing Method que sera usado para processar os dados apos
serem adquiridos.

e. Digite o nome do Results File em que os dados processados serdo salvos.

3. Clique em Plate Layout.
A janela Plate Layout é aberta e, por padrao, mostra uma representagao grafica da
microplaca. Em seguida, a janela mostra o tipo de placa usado por ultimo ou o tipo de
placa especificado em uma amostra destacada no momento.

4. Selecione o Plate Type.
A janela é atualizada para mostrar uma representagéo grafica do tipo de placa
selecionado.

5. Para o campo Sequence, clique no icone que representa a ordem em que as amostras
sdo organizadas na placa. Entre as opgdes, incluem-se as seguintes:

* Z-Seq (Sequéncia Z): as amostras sdo organizadas da esquerda para a direita na
primeira linha, depois da esquerda para a direita na segunda linha e assim por
diante.

* N-Seq (Sequéncia N): as amostras sao organizadas de cima para baixo na primeira
coluna, depois de cima para baixo na segunda coluna e assim por diante.

* R-Ser-Seq (Sequéncia Linha-serpentina): as amostras sao organizadas da esquerda
para a direita na primeira linha, depois da direita para a esquerda na segunda linha,
depois da esquerda para a direita na terceira linha e assim por diante.

» C-Ser-Seq (Sequéncia Coluna-Serpentina): as amostras sdo organizadas de cima
para baixo na primeira coluna, depois de baixo para cima na segunda coluna e
depois de cima para baixo na terceira coluna e assim por diante.

6. Na representagao grafica, clique nas posi¢cdes das amostras a serem adicionadas ao
lote, selecione a sequéncia e, em seguida, clique em Add Selected.

Dica! Para adicionar todas as amostras, clique em Select All. Para desfazer todas as
selegdes, cliqgue em Remove All.

Dica! Arraste sobre varios pogos para seleciona-los.

As amostras selecionadas sao adicionadas a grade no espago de trabalho Batch.
7. Clique em Close.
8. Complete os campos restantes na grade do lote.
9. (Opcional) Salve o lote.

10. Submeta o lote. Consulte a se¢do: Enviar um lote.
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Gerenciar concentracoes do componente
Adicionar uma concentragcao do componente

O lote contém concentragdes de componente definidas no método de MS, método de
processamento ou Results Table. Use esse procedimento para adicionar concentragdes de
componente adicionais.

Nota: As concentragdes de componente adicionadas usando esse procedimento sdo
editaveis para amostras de tipo QualityControl e Standard. As concentragdes do
componente também sao adicionadas a um lote quando o método de processamento que
contiver os componentes for definido para uma amostra. As concentracbes do componente
adicionadas pelo método de processamento séo editaveis somente para amostras com
métodos de processamento que contém o componente.

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Component Concentrations ().
2. Clique em Manage Components > Add Component.

3. Digite o nome do Component.
4

Clique em OK.
A nova concentragao do componente € adicionada ao lote atual.

Excluir uma concentragcao do componente

Use esse procedimento para remover uma concentragdo de componente do lote.

1.  No espaco de trabalho Batch, clique em Component Concentrations ().

2. Cliqgue em Manage Components > Remove Component.

Uma lista dos componentes ¢ exibida. A lista contém todos os componentes
adicionados com o comando Add Component Concentration, ou quando um método
MRM ou método de processamento foi adicionado ao lote.

3. Selecione o componente da lista.
4. Clique em OK.

Gerenciar Regras de decisao
Adicionar uma regra de decisao

Usar esse procedimento para adicionar uma regra de decisao

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
A caixa de dialogo Decision Rules é aberta.

2. Clique em Add Rule.
A caixa de dialogo Decision Rule Configuration é aberta.

Digite um nome para a regra de deciséo.

Defina as propriedades para a regra de decis&o, incluindo a regra de alerta, quando a
regra de decisao sera avaliada, e a resposta. Consulte o documento: Ajuda do sistema.
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5. Clique em Save para salvar a regra de decisdo.

6. Clique em Save para fechar a caixa de dialogo.

Nota: Se o usuario nao clicar em Save na caixa de didlogo Decision Rules, a nova regra
de decis&o nado sera salva.

Alterar uma regra de decisao

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
A caixa de dialogo Decision Rules é aberta.

2. Clique no Decision Rule Name da regra de deciséo a ser alterada.
A caixa de dialogo Decision Rule Configuration é aberta.

3. Altere o Decision rule name e as configuragdes da regra de decisao, incluindo a
regra de alerta, quando a regra de decis&o sera avaliada, e a resposta. Consulte o
documento: Sistema de ajuda.

4. Clique em Save para salvar a regra de decisao.

Clique em Save para fechar a caixa de dialogo.

Nota: Se o usuario nao clicar em Save na caixa de didlogo Decision Rules, a nova regra
de decisado nao sera salva.

Excluir uma regra de decisao
Usar esse procedimento para excluir uma regra de decisao.

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
A caixa de dialogo Decision Rules é aberta.

2. Clique no link Flagging Rule Used.
3. Clique em Delete Rule para excluir a regra de deciséo.

4. Clique em Save.
Criar uma Regra duplicada

Use esse procedimento para criar uma regra duplicada.

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
A caixa de dialogo Decision Rules é aberta.

2. Clique na regra de decisdo a ser duplicada.

3. Clique em Duplicate Rule.

4. Clique em Save.

Importar Regras de decisao

Use esse procedimento para importar regras de decisao.

1. No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
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4.

A caixa de dialogo Decision Rules é aberta.
Cliqgue em Import List.

Navegue até o arquivo de texto a ser importado e selecione-o, em seguida clique em
Open.

Clique em Save.

Exportar Regras de decisao

1.

4.

No espaco de trabalho Batch, clique em Decision Rules.
A caixa de dialogo Decision Rules € aberta.

Clique em Export List.

Navegue até a pasta onde o arquivo de texto sera salvo, digite um nome de arquivo e,
em seguida, cligue em Save.

Cliqgue em Cancel.

Equilibrar o sistema

Equilibre o sistema no inicio do dia, antes que um novo método seja executado ou antes de
submeter um lote. O equilibrio aquece e prepara o espectrometro de massas e o sistema de
LC ou o sistema Echo® MS para a proxima amostra ou lote.

1.

Clique em Equilibrate no painel de status.
A caixa de dialogo Equilibrate se abrira.

Selecione um método de MS da lista MS Method.

3. Escolha uma das seguintes opcoes:
+ Selecione um método de LC na lista LC Method.
+ Selecione um método de AE na lista AE Method.
4. Digite um tempo de equilibrio no campo Time (min), em minutos.
(Sistemas Echo® MS) E recomendado um tempo de equilibrio de no minimo 10 minutos.
5. Clique em OK.
Quando o equilibrio estiver completo, o status do sistema no painel de status sera
Ready.
Dica! Abra o espaco de trabalho do Queue para monitorar o progresso do equilibrio. O
espaco de trabalho Queue indica quanto tempo é necessario para o equilibrio estar
completo. Para interromper o equilibrio antes que ele termine, clique em Stop no
espaco de trabalho Queue.
Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
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Enviar um lote

Procedimentos de pré-requisito

» Equilibrar o sistema.

» Abra um lote no espacgo de trabalho Batch.

1. Clique em Submit.
A caixa de dialogo Submit Samples € aberta.

2. Cliqgue em OK para continuar.

Se os erros forem exibidos na parte superior da tela, resolva-os e, em seguida, clique
novamente em Submit. O lote ndo é adicionado a fila até que todos os erros sejam
resolvidos.

Dica! Se a fila ndo tiver sido iniciada, navegue até o espaco de trabalho Queue e, em
seguida, clique em Start na barra de menu.

Envie uma amostra Unica para a fila no espaco de trabalho
Batch.

Procedimentos de pré-requisito

» Equilibrar o sistema.

» Abra um lote no espaco de trabalho Batch.

1. Selecione o nUmero indicador da linha da amostra.

2. Clique em Submit.
A caixa de dialogo Submit Samples é aberta.

3. Clique em OK para continuar.

Se os erros forem exibidos na parte superior da tela, resolva-os e, em seguida, clique
novamente em Submit. O lote ndo é adicionado a fila até que todos os erros sejam
resolvidos.

Dica! Se a fila nao tiver sido iniciada, navegue até o espago de trabalho Queue e, em
seguida, clique em Start na barra de menu.
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Envie amostras multiplas para a fila no espaco de trabalho
Batch.

Procedimentos de pré-requisito

» Equilibrar o sistema.

» Abra um lote no espacgo de trabalho Batch.

1. Escolha uma das seguintes opgoes:

» Pressione Ctrl enquanto clica no numero do indice da linha da amostra de cada
amostra.

» Arraste a lista de numeros do indice para cima ou para baixo.

Nota: As amostras sdo enviadas na ordem em que sao selecionadas e ndo na ordem
em que s&o exibidas no lote.

2. Clique em Submit.
A caixa de dialogo Submit Samples é aberta.

3. Clique em OK para continuar.

Se os erros forem exibidos na parte superior da tela, resolva-os e, em seguida, clique
novamente em Submit. O lote n&o é adicionado a fila até que todos os erros sejam
resolvidos.

Dica! Se a fila ndo tiver sido iniciada, navegue até o espaco de trabalho Queue e, em
seguida, clique em Start na barra de menu.

Espaco de trabalho Queue

O espaco de trabalho Queue mostra:

+ Status Queue

+ Status Batch

+ Status de aquisi¢ao e processamento da amostra

Neste espaco de trabalho, o usuario pode gerenciar lotes e amostras na fila.

Por padrao, as amostras ndo sao exibidas em espera. As informacdes sobre as amostras
sdao minimizadas embaixo do nome do lote. O status e o nome do lote, o nimero de
amostras no lote e o tempo restante para obter o lote atual sdo exibidos.

Nota: Quando o sistema Echo® MS est4 sendo usado, o espaco de trabalho Queue mostra
somente as informacdes de lote. As informagdes da amostra nao estao disponiveis.

O acesso aos recursos nesse espago de trabalho é controlado pela fungao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratorio.
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Nota: Os dados sao adquiridos simultaneamente para os arquivos wiff2 e wiff do SCIEX OS
que sao compativeis com o software Analyst

Nota: Nao altere manualmente a posi¢cao da valvula de desvio integrada durante a aquisigao
da amostra.

Figura 5-12: Espaco de trabalho Queue
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Tabela 5-3: Colunas do espac¢o de trabalho Queue

Roétulo Descricao

Nome do lote O nome do lote que foi enviado para a fila, a quantidade de
amostras do lote e o status do processamento da regra de decisao.
A fila contém uma linha para cada lote. Por padrao, o lote é
recolhido, mas pode ser expandido para mostrar todas as amostras
no lote. Para cada amostra, as informagdes sdo mostradas nas
seguintes colunas.

Nota: Para lotes com processamento de regra de decisao, o
software atrasa a aquisi¢cao da préxima amostra para permitir

0 processamento da amostra atual a ser finalizada. Se o
processamento ndo acabar no tempo permitido, as regras de
decisao serao desabilitadas. O tempo de atraso é 1,5 vez o tempo
de aquisicao.

Acquisition Status | (Status da aquisi¢édo) O status da aquisicdo de dados. I?ara obter
informacgdes sobre icones de status, consulte a seg¢ao: Icones do
Queue.

Est. Start Time (Hora de inicio est.) A hora em que a aquisigdo desta amostra foi
iniciada.

Acquisition Time (Tempo de aquisi¢do) Quanto tempo demorou para adquirir esta

amostra.

Sample Name (Nome da amostra) O nome da amostra, conforme especificado no
lote.

Sample ID (ID da amostra) O identificador da amostra, conforme especificado
no lote.

Barcode (Cdédigo de barras) O numero do codigo de barras do frasco da

amostra, conforme especificado no lote.
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Tabela 5-3: Colunas do espaco de trabalho Queue (continuagao)

Rotulo

Descricao

Rack Code

(Cdédigo do rack) O identificador do rack do LC, conforme
especificado no lote.

Rack Position

(Posigao do rack) A localizagao instalada do rack do LC, conforme
especificado no lote.

Plate Code

(Cdédigo da placa) O identificador da placa do LC, conforme
especificado no lote.

Plate Position

(Posicao da placa) A localizagao instalada da placa do LC, conforme
especificado no lote.

Vial Position

(Posicao do frasco) A localizagdo da amostra na placa ou no rack do
LC.

MS Method

(Método de MS) O método de MS, conforme especificado no lote.

LC Method

(Método de LC) O método de LC, conforme especificado no lote.

Injection Volume

(Volume da injegcao) A quantidade de amostra injetada.

Data File

(Arquivo de dados) O nome do arquivo de dados para o qual os
dados serao adquiridos.

Scanned Barcode

(Cédigo de barras analisado) O identificador do frasco.

User

(Usuario) O nome do usuario que enviou o lote.

Project

(Projeto) O projeto em que o arquivo de dados sera salvo.

Data File Status

(Status do arquivo de dados) O status do arquivo de dados.

Auto Processing
Status

(Status do processamento automatico) O status do processamento
de dadqs. Para obter informacgbes sobre icones de status, consulte a
secao: Icones do Queue.

Processing Method

(Método do processamento) O método de processamento que
sera usado para processar os dados adquiridos. Se um arquivo
de Resultados estiver sendo usado, essa coluna contera o texto
*Embedded Method*.

Results File

(Arquivo de Resultados) O arquivo no qual os dados processados
sera gravado.

Decision Rule
Status

(Status da regra de decisao) O estado de alerta de uma amostra e a
acgao realizada pela regra de decisao.

Decision Rule
Summary

(Resumo da regra de decisao) O nome da regra de decisao que é
acionada.
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Gerenciamento da Queue

A aquisicdo inicia apds as amostras serem submetidas do espaco de trabalho do Batch.
Certifique-se de que o sistema esta equilibrado antes de submeter um lote. Consulte a

secédo: Equilibrar o sistema.

Nota: Execute a amostra novamente se um término anormal ocorrer durante a aquisicao
da amostra. Se o término for causado por falta de energia, a temperatura da bandeja do
amostrador automatico ndo se mantém e a integridade da amostra pode ser comprometida.

Utilize os recursos da tabela a seguir para gerenciar as amostras e lotes na fila.

Tabela 5-4: Recursos do espago de trabalho Queue

Para fazer isto

Faca isto

Mostrar ou ocultar colunas.

Cliqgue em Manage > Display Columns. Consulte a segao:
Mostrar ou ocultar colunas.

Visualizar todas as amostras
no lote.

Clique em

Minimizar todas as amostras
no lote.

Clique em 4.

Iniciar a aquisicao.

Clique em Start. Equilibre o sistema antes de executar
qualquer amostra.

Visualizar o status das
amostras submetidas.

Clique duas vezes no cabecalho do lote.

Readquirir as amostras
selecionadas.

1. Clique nas amostras.

2. Clique em Manage > Reacquire samples.

Exclua as amostras
selecionadas.

1. Clique nas amostras.

2. Clique em Manage > Delete samples.

Deletar todas as amostras
abaixo da amostra
selecionada.

1. Clique na amostra.

2. Clique em Manage > Delete samples below row
selection.

Limpar todas as amostras ou
lotes obtidos na lista.

Cliqgue em Manage > Clear queue.

Remova o foco de uma linha
selecionada.

Clique em Manage > Clear all selections.
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Tabela 5-4: Recursos do espaco de trabalho Queue (continuagéao)

Para fazer isto

Faca isto

Mover o lote ou amostra
selecionados para a parte
superior da fila.

1. Clique no cabecalho do lote.

2. Cligue em Manage > Move row to top.

Nota: Somente lotes ou amostras Unicas que nao tenham
sido obtidos podem ser movidos.

Mover para cima a amostra
selecionada na espera.

1. Clique na amostra.

2. Clique em Manage > Move row up.

Nota: Somente amostras Unicas que nao tenham sido
obtidos podem ser movidos.

Mover para baixo a amostra
selecionada na espera.

1. Clique na amostra.

2. Cliqgue em Manage > Move row down.

Nota: Somente amostras Unicas que nao tenham sido
obtidos podem ser movidos.

Minimizar todas as amostras
e lotes.

Clique em Manage > Collapse all rows.

Exibir todas as amostras e
lotes.

Cliqgue em Manage > Expand all rows.

Visualizar os dados de
uma amostra que estéo no
processo de obtencgao.

Escolha uma das seguintes opgdes:
» Clique duas vezes na amostra que esta no processo de
obtencgéo.

Nota: Faca clique duplo em uma das colunas a esquerda
da coluna Processing Status.

* Clique em Open data exploration to view real time

data () no painel Data Acquisition.

Visualizar os dados de uma
amostra obtida.

Faca clique duplo na marca de verificagédo verde ( o ) na
coluna Acquisition Status.

Visualizar o arquivo de
resultados que foi criado.

Faca clique duplo na marca de verificagdo verde ( o ) na
coluna Processing Status.
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Tabela 5-4: Recursos do espaco de trabalho Queue (continuagéao)

Para fazer isto

Faca isto

Visualizar os frascos do
cédigo de barras que foram

Cliqgue em Manage > Display Columns.

amostras restantes na fila.

escaneados 2. Marque a caixa de sele¢cao Barcode ou Scanned
' Barcode, ou ambas, na caixa de didlogo Select
Columns. Consulte a secao: Mostrar ou ocultar colunas.
3. Clique em OK.
Parar a fila. 1. Clique em Stop.
2. Selecione Stop now ou Stop after the current tasks
are completed.
3. Clique em OK.
Interromper o 1. Clique em Cancel remaining processing.
processamento de todas as :
2. Clique em Yes.

Imprimir a fila.

Clique em Print no menu do espaco de trabalho.

Mostrar ou ocultar colunas

1. No espaco de trabalho Queue, clique em Manage > Display Columns.

2. Marque ou desmarque as caixas de sele¢io das colunas, conforme solicitado, na caixa
de dialogo Display Columns. Para obter uma descrigdo dos colunas, consulte a tabela:

Tabela 5-3.
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Figura 5-13: Caixa de dialogo Display Columns
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3. Clique em OK.

icones do Queue

Tabela 5-5: icones do Queue

icone [Name

Descrigao

Seta Expandir

Exibe as amostras no lote.

Seta Minimizar

Oculta as amostras no lote.
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Tabela 5-6: icones do status de aquisigao

icone?

Name

Descricao

~

Completed

(N&o aplicavel aos sistemas Echo® MS) A amostra ou o
lote inteiro foi adquirido com sucesso. Faca clique duplo
neste icone para abrir a amostra no espaco de trabalho
Explorer.

(Sistemas Echo® MS) O lote foi adquirido com sucesso.
Faca clique duplo neste icone para abrir o lote no
espaco de trabalho Explorer.

Warning

(N&o aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra
foi adquirida, mas o usuario parou ou prolongou a
aquisicao.

(Sistemas Echo® MS) O lote foi adquirido, mas o usuario
parou ou prolongou a aquisi¢ao.

Failed

(N&o aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra ou
qualquer amostra dentro do lote ndo foi adquirida com
sucesso.

(Sistemas Echo® MS) A amostra ou qualquer amostra
dentro do lote n&o foi adquirida com sucesso.

Failed

(N&o aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra de
calibragdo n&o atendeu aos critérios de aceitagao.
Clique duas vezes no icone para exibir o relatério de
status.

(Sistemas Echo® MS) O lote de calibragéo ndo atendeu
aos critérios de aceitagao. Clique duas vezes no icone
para exibir o relatdrio de status.

O

In Progress

A amostra ou lote estdo sendo adquiridos.

Waiting

A amostra ou lote ainda ndo foram adquiridos ou nao
estdo em andamento para serem adquiridos.

Barcode Warning

Ocorreu um erro de leitura no codigo de barras ou o
escaneamento do cédigo de barras ndo corresponde na
amostra.

1 Seas regras de deciséo forem usadas, o status da aquisi¢cdo pode ser afetado pela regra de decisao.
Por exemplo, a regra de decisdo pode abortar uma amostra ou parar a fila. A regra de decisao leva em
consideracgao todas as amostras no lote e, se as amostras estiverem sendo processadas em diferentes
arquivos de resultado, seus arquivos de resultado associados. Mesmo as amostras que ndo estdo mais
visiveis na fila sdo levadas em consideragao.
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Tabela 5-7: icones do status de processamento
icone? [Name Descricao
& Completed (N&o aplicavel aos sistemas Echo® MS) A amostra foi
processada com sucesso. Facga clique duplo neste icone
para abrir o arquivo Results no espaco de trabalho
Analytics.
(Sistemas Echo® MS) O lote foi processado com
sucesso. Faca clique duplo neste icone para abrir o
arquivo Results no espacgo de trabalho Analytics.
Warning O processamento foi interrompido pelo usuario.
(X Failed (N&o aplicavel para sistemas Echo® MS) A amostra néo
foi processada com sucesso.
(Sistemas Echo® MS) O lote néo foi processado com
sucesso.
o In Progress (N&o aplicavel aos sistemas Echo® MS) A amostra esta
sendo processada.
(Sistemas Echo® MS) O lote esta sendo processado.
Waiting (N&o aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra n&o foi
processada com sucesso.
(Sistemas Echo® MS) O lote ainda n&o foi processado.
Tabela 5-8: icones de status da regra de decisdo
icone®4 |Name Descrigdo
v Flagging rule A amostra atende aos critérios de aprovacao para a
passed regra de alerta configurada na regra de decisdo.
Flagging rule A amostra atende aos critérios marginais para a regra
marginal de alerta configurada na regra de decisao.

Flagging rule failed

A amostra atende aos critérios de reprovagao para a
regra de alerta configurada na regra de decisao.

2 Se acoluna Processing Status estiver vazia, nenhum método de processamento ou arquivo de
Resultados foi selecionado para a amostra.

3 Os icones de estado de alerta e suas dicas de ferramenta s3o mostrados quando o usuario passa o cursor
do mouse sobre o nome de uma regra de decisdo, nome de regra de alerta e agao realizada.

4 Se o usuario selecionar avaliar a regra apos todos os padrdes serem adquiridos, os status das amostras
de alerta s&o atualizados retroativamente.
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Tabela 5-8: icones de status da regra de decisdo (continuagio)

icone |Name Descricao

Queue stopped A fila é parada com base em uma regra de deciséo.
Este icone também é mostrado quando a fila é parada e
0 proximo lote é adquirido.

@ Sample injected A amostra é reinjetada com base em uma regra de
decisao ou a amostra € injetada a partir de um frasco
configurado na regra de decisao.

Tabela 5-9: icones de status do arquivo de dados

icone |Name Descricao

V) Transfer Complete |(NZo aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra foi
transferida com sucesso para o projeto de rede.

(Sistemas Echo® MS) O lote foi transferido com sucesso
para o projeto de rede.

Transfer in Process |(NZo aplicavel a sistemas Echo® MS) A amostra esta
sendo transferida para o projeto de rede.

(Sistemas Echo® MS) O lote esta sendo transferido para
o projeto de rede.

0 Transfer Failed (Nao aplicavel aos sistemas Echo® MS) A transferéncia
da amostra foi malsucedida. O SCIEX OS tentara
transferir a amostra novamente.

(Sistemas Echo® MS) A transferéncia do lote falhou. O
SCIEX OS tentara transferir o lote novamente.

Espaco de trabalho MS Tune

Um arquivo dat é criado pelo software quando os dados dos instrumentos sao salvos. Utilize
esse arquivo para restaurar os estados de parametro anteriores. O arquivo de cépia de
seguranca dat € nomeado usando o tempo em que o arquivo foi criado, e ndo o tempo em
que o arquivo foi salvo.

Nota: (Sistemas SCIEX 4500, 5500, 5500+, 6500 ou 6500+) A otimizagéo do instrumento
deve ser realizada usando somente a sonda ESI.

Nota: (Sistemas SCIEX 7500) A otimizag&o do instrumento deve ser realizada com a sonda
Analytical e a Tecnologia E Lens correspondente. Especificagdes de intensidade aplicam-se
somente a essa configuragéo.
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O acesso aos recursos nesse espaco de trabalho é controlado pela funcao designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Otimizar o detector

Quando a sensibilidade do sistema estiver baixa, use este procedimento para verificar se

a tensao do detector esta otimizada. Durante o procedimento, o software pode ajustar a
tens&o do detector para fornecer a melhor sensibilidade. Quando a otimizagao for concluida,
0 usuario podera salvar o valor otimizado ou descartar as alteracdes.

Nota: Certifique-se de realizar este procedimento nos modos High Mass e Low Mass.

1. Abra o espaco de trabalho MS Tune.

2. Na lista Tuning Procedures, realize uma das seguintes acoes:

+ Selecione Positive Detector Optimization ou Negative Detector Optimization.

» Selecione Detector Optimization.

A pagina Introduction aparece. Ela descreve a finalidade do processo de otimizagao,
todos os pré-requisitos e as instrugdes.

3. Certifique-se de que a bomba da seringa esta adequadamente configurada. Consulte o
documento: Guia do usuario do sistema. Em seguida, clique em Next.

4. Certifique-se de que o spray esta estavel, em seguida clique em Next.

5. Siga as instrugdes que aparecem na tela. Consulte o documento: Sistema de ajuda.
O relatdrio de otimizagao aparece.

6. (Opcional) Salve o relatério seguindo as etapas a seguir:
a. Na pagina Report, clique em Save report as.

b. Navegue para a pasta em que o relatério sera salvo, digite um File name e, em
seguida, clique em Save.

Nota: O software também salva os arquivos de dados wiff correspondentes e o relatério
de otimizagdo na mesma pasta.

7. Clique em Next.

Clique em Save Settings.
A mensagem a seguir € mostrada: "Tuning settings were saved".

Varreduras do Ajuste MS

Nota: Certifique-se de realizar este procedimento nos modos High Mass e Low Mass.

1. Abra o espaco de trabalho MS Tune.

2. Clique em Tuning Procedures > MS Scan Tuning.
A janela MS Scan Tuning Settings é exibida.
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3. Selecione Verify MS scans ou Tune and calibrate MS scans. Consulte o documento:
Sistema de ajuda.

Se Verify MS scans for selecionado, selecione Show tuning status para mostrar o
status de aprovacao ou reprovacéo.

4. Selecione o procedimento de ajuste a ser usado. Consulte o documento: Sistema de
ajuda.

Configure o procedimento de ajuste selecionado.

6. Clique em Next.
A pégina Introduction aparece. Ele descreve a finalidade do procedimento de ajuste,
todos os pré-requisitos e as instrugdes. Consulte o documento: Sistema de ajuda.

7. Clique em Next.
A pagina Achieve Stable Spray é exibida.

Figura 5-14: Exemplo: estabilidade da pulverizag¢ao (polaridade positiva, modo
Low Mass)

Achieve Slable Spray Pos Pass

Figura 5-15: Exemplo: estabilidade da pulverizagao (polaridade negativa, modo
High Mass)

Achieve Stable Spray Neg Pass

8. Aguarde até que a pulverizacao esteja estavel e, em seguida, clique em Next.

9. Otimize a fonte de ions gas 1. Consulte o documento: Sistema de ajuda.
O software guia o usuario para otimizar os tipos e velocidades de varredura
selecionados.

10. Siga as instru¢des que aparecem na tela.
A pagina Report de otimizagéo é exibida. As figuras a seguir mostram graficos
de exemplo para o procedimento realizado no modo High Mass As imagens sao
meramente ilustrativas. Se o procedimento for realizado no modo Low Mass, os picos
1.522 (em positivo) e 1.566 (em negativo) ndo serdo exibidos nos graficos. Os picos de
interesse e formas sao semelhantes para os tipos de varredura Q1 e Q3.
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Figura 5-16: Exemplo: varredura Q1 positiva (modo High Mass)
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Figura 5-17: Exemplo: varredura Q1 negativa (modo High Mass)
Confirm Q1 Negative 10 Dalsec Pass
Sum of 10 spectra
Rt 654 265147 S04 00
& r 12 AL A 4l
| \ | i
(M | [\ [}
| | | | 1
| [ [ [
[ ] I | |
| I | | LET]
|| [ 1
[ ! ] / M2 ey Iu_.-'lﬁ'ﬁ ey
tE s ol =Na \
i — N : - Lo L " =y B i
Ly L2l a5 - 4T L 1% s uy L L] M M M e N7 W ELF 10 1 i T
e B M Aces] B e Ml Mas Agvesl  Soetus L] Min Mlaw  Acvesl  Bratus L] Min Mas  Aosd Sl
iy A4 85 45058 40T Paea Bdaap 126804 AZT004 1259309 Pasr Lt DE5.04T 265247 2651, Paid Baid 514184 Sh4 384 5042045 Pas
Whith 063 OBF P W 060 [T BT Pasi Wt B0 L] 58 Paii Width  DED ] i8] Pais
Tnlorsty e - - Paa Ity - - Paa Inberaity QiGed o - Intpnaky - - b
| FRR S #4000 1565 962
Lo 1-5-::..1-. lmlll,al
| II | I
' | | [
| | | II |
| §
[N [ = A
[ 1]
| W rias
(¥ ﬂ i {_\\,_
L ) s s ) VN | -
[ =2 L) GT e a3 X 1 e AR Lt L LI FEEY MG 1388 1584 TSAT LG
s B Mas Atusl  Slebes Mem Bla Ml Aatusl  Seetus mem  Min L Aovual  Srat
Mg SFTE2 BFT 624 BITSIES Pass Rlags S5 500 364 100 060377 Paw Bdani VRES BT TREE 062 1565 5518 Pa
Whdth 060 080 L] L W 060 [T J -] i Waedth B0 [-1.-] aT Paid
[nienuty e— - - P Ity — - - Pan Ity | - = Pan

Guia do usuario do software
RUO-IDV-05-9804-PT-F

Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad

e sistemas QTRAP
93/264




Instrugoes de operagao — Aquisicao

11.

Figura 5-18: Exemplo: varredura LIT positiva (modo High Mass)
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Figura 5-19: Exemplo: varredura LIT negativa (modo High Mass)
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(Opcional) Salve o relatério seguindo as etapas a seguir:
a. Na pagina Report, clique em Save report as.

b. Navegue para a pasta em que o relatério sera salvo, digite um File name e, em
seguida, clique em Save.
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Nota: O software também salva os arquivos de dados wiff correspondentes e o relatério
de otimizagdo na mesma pasta.

12. Clique em Next.
13. Cligue em Save Settings.
A mensagem a seguir € mostrada: "Tuning settings were saved".

Restaurar dados do instrumento

O software gera uma coépia do arquivo de dados do instrumento (dat) e atualiza o arquivo dat
atual toda vez que o usuario salva as configuragdes de ajuste no final de cada procedimento
de ajuste. Previamente, as configuragdes salvas podem ser restauradas usando a funcao
Restore Instrument Data.

Toda vez que cada procedimento de ajuste for realizado, um arquivo e relatério é gerado
para rastrear os resultados otimizados. Por padrao, o arquivo de dados wiff2 e o relatério
podem ser encontrados em D:\SCIEX OS Data\Optimization.

1. Abra o espaco de trabalho MS Tune.

2. No menu Restore Instrument Data, selecione um arquivo dat com um carimbo de
tempo anterior a ser restaurado.

Figura 5-20: Caixa 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) Visualize o relatério do arquivo dat a ser restaurado seguindo as seguintes
etapas:

a. Clique em View Report.

b. Se um relatdrio tiver sido gerado para o arquivo de dados do instrumento
selecionado, navegue até o arquivo do relatério e faga clique duplo nele para
abri-lo.

4. Clique em Yes.
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Espaco de trabalho Explorer

O acesso aos recursos nesse espago de trabalho € controlado pela fungéo designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.

Abrir amostras

Antes de realizar as tarefas de analise de dados no espaco de trabalho Explorer, abra as
amostras para analisar.

1. Abra o espaco de trabalho Explorer.
2. Para abrir uma amostra unica, siga estas etapas:

a. Clique em File > Open Sample.
A caixa de dialogo Select Sample se abre.

b. NAvegue e, em seguida, selecione a amostra a ser aberta.
c. Clique em OK.

3. Para abrir varias amostras, siga estas etapas:
a. Clique em File > Open Multiple Samples.

b. Na caixa de dialogo Select Samples, selecione as amostras da lista Available e
clique na seta para mover os arquivos para a lista Selected.

Dica! Para selecionar uma amostra, expanda o arquivo, clique na amostra e depois
clique na seta.

c. Clique em OK.

Verificar presenc¢a de analito

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

1. Extrair ions. Consulte a secao: Extrair ions.

2. (Opcional) Mostrar a tabela Data and Peaks. Consulte a se¢ao: Mostrar a tabela de
Data and Peaks.

3. Analise a area, as intensidades, as massas e os estados de carga dos compostos do

pico.
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Para os sistemas SCIEX Triple Quad, alterar o estado esta disponivel somente para
tipos de dados de varredura completa.

Extrair ions

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Usado para calcular um ou mais cromatogramas de ions extraidos sobrepostos (XICs), que
€ o grafico da soma da intensidade em relagédo a determinado intervalo de massas como
uma funcao do tempo de retencéo.

1. Clique em 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. Se a caixa de dialogo Specify XIC Ranges for aberta, realize as seguintes etapas:

a.

Digite os valores Center, Width e Compound ou importe os valores.

Nota: O titulo padrdo do XIC inclui os nomes de compostos mostrados nas células
de determinada linha.

Dica! Quando o modo Center/Width é usado, uma féormula quimica pode ser
especificada como valor de Center, em vez da massa. Quando uma composicao
neutra, como H,O, é usada, um proton é automaticamente adicionado para o modo
Positivo ou subtraido para o modo Negativo. Por exemplo, a propor¢éo m/z de
H;O* é usada para o modo Positivo. Especifique um estado de carga explicita
encerrando a composigdo com '+n' ou '-n', em que n é o estado da carga. Se n

for omitido, presume-se que seja "um". Por exemplo, se H,ONa™ for especificada,
entdo a proporgcao m/z de H,ONa* é usada como tal.

(Opcional) Use os recursos no menu do botéo direito para personalizar as opg¢oes
para a extracao de ions. Para obter mais informagdes, consulte o0 documento:
Sistema de ajuda.

Clique em OK.
Se o grafico ativo contiver séries sobrepostas das diferentes amostras, a caixa de
dialogo Process All Overlays? sera aberta.
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Figura 6-2: Caixa de dialogo Process All Overlays?

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. Se a caixa de didlogo Select MRMs for aberta, selecione os MRMs a serem incluidos no
XIC e, em seguida, clique em OK.

4. Se a caixa de dialogo Process All Overlays?a caixa de dialogo for aberta, siga as
seguintes etapas:

a. Escolha uma das seguintes opcgoes:

» Selecione All Overlaid para gerar XICs sobrepostos para todas as amostras
disponiveis.

» Selecione Active Only para gerar XICs somente a partir da amostra ativa no
momento.

b. Clique em OK.

Se a caixa de selecdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que 0 usuario pressione e
segure a tecla Shift para alterar a opgéo.

Abrir um Cromatograma de ions totais

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Um cromatograma de ions totais (TIC) é criado a partir da soma das contribuicées de
intensidade de todos os ions em uma série de varreduras de massa. Use o TIC para exibir
todo um conjunto de dados em um unico painel. O TIC consiste nas intensidades somadas
de todos os ions em uma varredura colocada em grafico em fungédo do tempo em um painel
cromatografico.

1. Clique em Show > Total lon Chromatogram (TIC).
Se o grafico ativo contiver séries sobrepostas de diferentes amostras, a caixa de dialogo
Process All Overlays? sera aberta.

2. Se a caixa de dialogo Process All Overlays?a caixa de dialogo for aberta, siga as
seguintes etapas:
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a. Escolha uma das seguintes opgoes:

» Selecione All Overlaid para gerar TICs sobrepostos para todas as amostras
disponiveis.

» Selecione Active Only para gerar TICs somente a partir da amostra ativa no
momento.

b. Clique em OK.

Se a caixa de selec¢do Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que o usuario pressione e
segure a tecla Shift para alterar a opgéao.

3. Clique com o botao direito no TIC e, em seguida, use os recursos do menu do clique
com o botdo direito.

Figura 6-3: Menu de contexto do cromatograma de ions totais

IN File Edit Show Graph Process BioTo
F@ e IQFEE®

fa} K @ Femove Active Trace

- : IIS.:: Rermove All Traces Except Active @

1 Add Caption
Edit Caption @
@ Delete Caption
Delete All Captions @
@ Paste Image
Delete Image

=g

Item Descrigcao

1 Disponivel quando ha mais de um traco sobreposto. Remove do grafico
o trago ativo no momento. Para remover um trago que nio esta ativo,
ative-o e selecione o recurso.

2 Disponivel quando ha mais de um trago sobreposto. Remove todos os
tragos, exceto o ativo no momento. Se o trago a ser mantido nao estiver
ativo, ative-o e selecione o recurso.
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Item

Descrigao

Adiciona texto a um grafico.

Se necessario, clique em Font para ajustar as propriedades da fonte,
depois clique em OK. A legenda ¢ adicionada na posicao (X, y), em que
0 usuario clicou com o botao direito para abrir o menu.

Com a legenda adicionada, o usuario pode arrasta-la para outro local.
Se o usuario arrasta-la para o eixo X ou Y, isso cancelara a operagao
de arrastar.

As sequéncias de caracteres "\d' e "\U' sdo tratadas de forma especial.
No primeiro caso, o primeiro caractere imediatamente subsequente
aparece como subscrito e o ultimo caso como sobrescrito. Nos dois
casos, 0s caracteres especiais ndo sao visiveis. Isso é particularmente
util para férmulas quimicas. Por exemplo, 'H\d\u+' aparece como
H3030".

Edita a legenda selecionada. O usuario também pode abrir esta caixa
de dialogo clicando duas vezes em uma legenda.

Exclui a legenda selecionada. Como alternativa, arraste a legenda para
fora do gréfico para exclui-la.

Disponivel se o grafico contiver ao menos uma legenda. Remove todas
as legendas de uma vez.

Cola uma imagem no grafico.

Exclui a imagem selecionada do grafico.

Abrir um Cromatograma de Pico de Base

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Gera um gréfico da intensidade do pico mais alto em cada espectro como uma fungao de

tempo.

1. Clique em Show > Base Peak Chromatogram (BPC).
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Figura 6-4: Caixa de dialogo 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. Preencha os campos na caixa de dialogo BPC Options. Para obter informacdes sobre
0s campos, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Nota: Caso um cromatograma com uma selegéo unica que se estende por mais de 1,0
minuto esteja ativo quando o cromatograma de pico de base for gerado, o periodo sera
padronizado conforme a selecdo. Senéo, o ultimo periodo sera usado. Com o periodo
limitado, o usuario n&o precisa digitar manualmente.

Se o grafico ativo contiver séries sobrepostas das diferentes amostras, a caixa de
didlogo Process All Overlays? sera aberta.

Figura 6-5: Caixa de dialogo Process All Overlays?

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. Se a caixa de didlogo Process All Overlays?a caixa de dialogo for aberta, siga as
seguintes etapas:

a. Escolha uma das seguintes opcoes:
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+ Selecione All Overlaid para gerar BPCs sobrepostos para todas as amostras
disponiveis.

» Selecione Active Only para gerar BPCs somente a partir da amostra ativa no
momento.

b. Clique em OK.

Se a caixa de selecdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que 0 usuario pressione e
segura a tecla Shift para alterar a opcéo.

Mostrar a tabela de Data and Peaks

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

A tabela de Data and Peaks contém duas tabelas diferentes. A tabela Data mostra os
valores brutos (X, y) que compreendem um conjunto de dados, e a tabela Peaks mostra
informacdes sobre os picos. A tabela é gerada quando um grafico esta ativo.

Nota: Somente picos que estdo acima do limite atual no grafico, definidos com o uso da seta
azul no eixo Y do grafico, aparecem. Consulte a se¢éo: Trabalhar com dados em gréficos.

Este recurso € usado para mostrar um painel que contém duas tabelas para os dados ativos:
uma tabela para os valores brutos (X, y) € uma para a lista de picos.

1. Clique em Show > Data and Peaks Table.

Figura 6-6: Menu Show: tabela Data and Peaks

Show

<} Total lon Chromatogram (TIC) Ctrl+T

4"+ Extracted lon Chromatogram (XI1C) Ctrl+E

<} Base Peak Chromatogram (BPC) Ctrl+B
DA Explorer

LC/MS Contour Pane

UV/DADSADC Channel

LC Traces

DAD Total Wavelength Chromatogram (TWC)
DAD Extracted Wavelength Chromatogram (XWC)

DAD Contour Pane

Data and Peaks Table

Sample Information Ctrl+I

Owerlaid Traces as Heat Map
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2. Use os recursos da tabela a seguir.

Tabela 6-1: Campos da tabela Data and Peaks

Para fazer isto Faca isto

Classificar a tabela com Clique no titulo da coluna.
base nesse campo.

Copiar as células Clique com o botao direito na tabela e depois clique em
selecionadas no momento. | Copy. Se a guia Data estiver ativa, os valores de X e

Y selecionados serdo copiados. Se a guia Peaks estiver
ativa, as informagdes sobre o pico serdo copiadas.

Copiar somente linhas Primeiro selecione as linhas arrastando o mouse na coluna
selecionadas. do seletor de linhas usando as teclas Shift ou Ctrl para
selecionar diversas linhas. Em seguida, clique com o botao
direito na tabela e clique em Copy.

Selecionar diversas colunas. | Pressione e segure a tecla Ctrl e clique nos titulos das
colunas. Se o usuario apenas clicar em um titulo da coluna,
a coluna sera classificada.

Copiar a tabela inteira. Clique em Edit > Select All, depois cligue em Edit > Copy.

Exportar dados como texto. [ Clique com o botao direito no painel e depois clique em
Export Data as Text.

Salva toda a lista de dados no arquivo especificado. Os
valores X e Y sdo separados por uma guia, e existe um
retorno manual depois de cada par (x, y).

Exportar os dados da lista de [ Clique com o botao direito no painel e depois clique em
picos como texto. Export Peak List as Text.

Salva toda a lista de picos no arquivo especificado. Nao
inclui picos que estejam abaixo do limite atual definido
no eixo Y do grafico associado. As métricas de picos

sdo separadas por uma guia, e existe um retorno manual
depois de cada pico.

3. Analise a area, as intensidades, as massas e os estados de carga dos compostos do
pico.

Nota: Sistemas Estados de carga estdo disponiveis somente para tipos de dados de
varredura completos.
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Mostrar informacoes da amostra

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

O painel Sample Information exibe uma descricido textual sobre o experimento usado na
aquisi¢ao de dados ativos. Essas informacgdes incluem informagdes especificas da amostra,
incluindo o nome da amostra e as informagdes sobre a aquisicdo de dados, como a
quantidade e o tipo dos experimentos.

Se dois ou mais painéis Sample Information, associados a amostras diferentes do mesmo
arquivo de dados, estiverem visiveis, clicar em um item na exibicdo em arvore para qualquer
um dos painéis fara com que todos 0s outros painéis rolem para a secéo correspondente.
Presume-se que as secdes com 0os mesmos nomes existam em todos os painéis. Este
recurso é Util se o usuario quiser comparar dois painéis parecidos, mas nao idénticos, de
Sample Information.

Clique em Show > Sample Information.

Mostras informacgodes de selecao de graficos

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

A caixa de dialogo Graph Selection Information mostra informagdes sobre a regido
selecionada em um cromatograma ou espectro e é gerada quando um desses painéis esta
ativo.

1. Cliqgue em Window > Graph Selection Window.
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Figura 6-7: Caixa de dialogo Graph Selection Info

Graph Selection Infa

Default Info =
Mo selection

2. Facga uma ou mais sele¢des no cromatograma ou grafico do espectro.

Figura 6-8: Caixa de dialogo Graph Selection Info

Graph Selection Info n
Default Info ~ A A
|Belected Start Time: 4.555 min
Selected End Time: 4,972 min
Selected Points: 422to 456
Min. intensity: 0.00 cps
Max. Intensity: 6808.00 cps
Sum Intensity: 13100.00 cps
Peak Time: 4 728 min
Peak Width at 50%. 0.012 min
Points Across Peak at 50%:; 2
Peak Width at Base: 0.081 min
Poirts Across Peak at Base: 7
Peak Area: 237231

3. Selecione uma opgéo na lista: Default Info, XY Info, Standard Deviations, Signal/
Noiseou Manual Reconstruct, se aplicavel.
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Figura 6-9: Op¢oes das informacgdes de selegao
Default Info ~ A AL

3 Default Info

XY Info

Standard Deviations
Signal/Noise

Manual Reconstruct

Para obter uma descricdo dos campos na caixa de dialogo, consulte o documento:
Sistema de ajuda.

4. (Opcional) Calcule a proporgéao sinal para ruido manualmente.

a. Selecione um cromatoégrafo ou, no fluxo de trabalho Mass Reconstruction, um
grafico de reconstrugao.

b. Selecione a regido de ruido e o pico de destino, usando a chave Shift para fazer
varias selecoes.

c. Selecione Default Info > Signal/Noise.

5. (Opcional) Clique em Options (), defina as opgdes das Informagdes do grafico e, em
seguida, clique em OK. Para obter uma descri¢ao das opg¢des, consulte o0 documento:
Sistema de ajuda.

Por exemplo, para usar 3 Sigma como multiplicador de ruido, configure Noise multipler
for S/N para 3.

6. (Opcional) Clique em Fill Peaks ().
O grafico ativo alterna entre um modo em que os picos sao preenchidos com o uso de
variagdes alternadas de escuro e claro e do modo normal. Esse recurso € util quando o
usuario deseja ver a extenséo do pico que corresponde com a Peak Width at Base.

7. (Opcional) Cligue em Show Point Symbols ( #-).
Todos os espectros no painel ativo alternam entre um modo em que os pontos de dados
sao indicados com simbolos na forma de pontos e do modo normal. Esse recurso &
util quando o usuario esta examinando detalhadamente um pico e quer ver quantos
pontos de dados ele apresenta, em vez de usar somente as informacoes textuais que
aparecem na janela principal.

Editar configuragoes em graficos

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Clique em Edit e, em seguida, use os recursos no menu Edit.
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Figura 6-10: Menu Edit: Options

Edit
@ Copy Ctrl+C

Copy Graph @

Copy Window

Paste Chrl +4 @
@ Select &l Chrl+2

Options. @
Reset Options @

Item Descrigao

1 Copia os dados na area de transferéncia. Quando ha um espectro ou
cromatograma ativo, uma imagem deste grafico ativo é copiada.

2 Quando um espectro ou cromatograma estiver ativo, copie o grafico em
questao na area de transferéncia como uma imagem.

3 Copia uma imagem da janela ativa inteira na area de transferéncia. A
barra de titulo da janela e as barras de ferramentas de seus diversos
painéis nao estao incluidas.

4 Cole os dados da area de transferéncia na visualizagéo atual.

Quando ha uma tabela ativa, seleciona todas as linhas na tabela.
Quando ha um painel de texto ativo, seleciona todo o texto.

6 Permite que o usuario defina op¢des para a aparéncia do grafico,
rotulagao e localizacéo de picos, autoprocessamento e calculo dos
intervalos de XIC. Consulte a secéo: Definir opcoes.

7 Restaura as op¢des padrao do Explorer. Consulte a secido: Reset
Options.

Trabalhar com dados em graficos

Procedimentos de pré-requisito

¢ Abrir amostras.

1. Para definir o limite para rotular picos e recursos subsequentes, como a tabela Data
and Peaks, arraste a seta azul que aparece no eixo Y do gréfico.
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Figura 6-11: Seta azul no eixo Y

Intensiy

AEAL+-%bhe-|J8 - GQAEEEm
= @ TIC from Sulfa Q1MI_2 wiff(sample 1) - Sid 4. +11 Ml (5 transitions)

& TIC from Sulfa Q1MI_2wiff (sample Z) - Std 5, +31 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 M {5 transitions)
@ TIC from Sulfa QIMI_2 waff (sample 5) - Std &, +31 M (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2wiff (sample &) - Std 3, #3171 MI (5 transitions)
O TIC from Sulfa Q1MI_2wiff (sample 7) - Std 4, +21 MI (5 transitions)
O TIC from Sulfa QIMI_2wiff (sample &) - Std 5, +371 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulfa Q1MI_2.wiff (sample 3) - Std 6, +31 M {5 transitions)
@ TIC from Sulfa GIMI_2 waff (sample 10) - S3d 7. +Q1 MI (5 transitions)
© TIC from Sulfa QIMI_2wafi (sample 11) - Sid 8. +Q1 MI (5 transitions)
@ TIC from Sulf2 QM2 wiff (sample 12) - S2d 9. +Q1 MI (5 transitions)
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2. Use os recursos no menu Graph.
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Figura 6-12: Menu Graph: Options
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

Offset Traces in X and Y

Rerrnowe 30 OFfs et

Item Descrigao

1 Seleciona partes dos graficos a serem processadas nas operagdes
subsequentes. Por exemplo, selecione uma area no cromatograma e
depois clique duas vezes para obter um espectro médio. Use o recurso
Set Selection para digitar intervalos de X especificos, de modo que as
selecdes possam ser definidas de forma mais precisa do que com o uso
do cursor.

a. Clique em Graph > Set Selection.

A caixa de dialogo Set Selection é aberta.
b. Digite os valores Center e Width.
c. Clique em OK.

Dica! Para definir as sele¢gdes em um grafico manualmente, arraste o
cursor na regiao do grafico para fazer uma selecdo. Se a tecla Shift
estiver pressionada, todas as selec¢bes atuais serdo mantidas.
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Item

Descrigao

Expande os valores Y dentro de um intervalo, a um fator especificado,
para fins de representagao grafica.

a. Abra uma amostra ou varias amostras.

b. Selecione uma parte do grafico.

c. Cliqgue em Graph > Expand Selected Y-Values by.
A caixa de dialogo Expand Selection é aberta.

d. Digite o fator de expansao.

e. Clique em OK.

Remove todos os intervalos de expansao.
* Em um gréafico com intervalos expandidos, clique em Graph > Clear
Expansion Ranges.

Remove do grafico o trago ativo no momento. Este recurso € disponivel

quando ha mais de um trago sobreposto.

*  Em um grafico com mais de um tragco sobreposto, clique em Graph >
Remove Active Trace.

Remove todos os tragos, exceto o ativo no momento. Este recurso é

disponivel quando ha mais de um traco sobreposto.

*  Em um gréfico com mais de um trago sobreposto, clique em Graph >
Remove All Traces Except Active.

Remove tracos sobrepostos do grafico para os quais todos os pontos
de dados estao abaixo do limite atual.

Se o usuario tiver ampliado o grafico de modo que apenas parte do
intervalo X fique visivel, uma caixa de didlogo abrira. O usuario pode
selecionar se é necessario remover tracos que estao abaixo do limite
usando todo o intervalo ou apenas a parte visivel atualmente.

*  Em um grafico com mais de um tragco sobreposto, clique em Graph >
Remove Traces Below Threshold.

Quando o grafico ativo contém mais de um trago sobreposto, desenha

todos os tracos, exceto o ativo, com uma cor menos intensa do que a

normal. Use este recurso para se concentrar no traco ativo. Os tracos

inativos distraem menos a atencg&o. Para retornar ao estilo original,

selecione novamente o recurso.

* Em um gréfico com mais de um trago sobreposto, clique em Graph >
Fade Inactive Trace.
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Item

Descrigao

Quando um gréfico ativo contém mais de um trago sobreposto, inverte
o segundo trago. Pode ficar mais facil comparar visualmente dois
tragcos semelhantes. Selecione Invert Second Overlay novamente para
retornar a exibi¢ao original.

Substitui os graficos por um unico trago, que é a soma de todos os

tracos individuais.

+ Em um gréfico ativo com mais de um trago sobreposto, clique em
Graph > Sum Graph Traces.

10

Cria um grafico para cada sobreposi¢céo. Por exemplo, se o usuario

comegar com um grafico que contém trés tragos sobrepostos e depois

selecionar esse recurso, o resultado final contera quatro painéis: o

grafico original com as sobreposi¢cdes e um grafico para cada conjunto

de dados individuais.

a. Em um grafico ativo com mais de um trago sobreposto, clique em
Graph > Split Traces into Separate Panes.

A caixa de dialogo Number of Columns ¢é aberta.
b. Selecione a quantidade de colunas na saida.

O numero de linhas necessarias € determinado com base no
numero de linhas e no numero de tragos sobrepostos.

c. Marque a caixa de selegao para abrir 0s novos painéis em uma
nova janela. Se a caixa de selegdo nao for marcada, os painéis
serdo abertos na mesma janela.

11

Abre a caixa de dialogo Set Titles. Use esta opgao para alterar
manualmente os titulos dos tragos.

12

Abre a caixa de dialogo Color. Use esta opgao para definir a cor do
trago do grafico ativo no momento.

13

Abre a caixa de dialogo Set Trace Colors Using Titles. Quando diversos
tracos de graficos sdo sobrepostos, o software usa as cores padroes
para as sobreposi¢des. Use esta opgao para definir cores especificas
dos tracos para os quais o titulo contém texto especifico.

14

Cria uma copia dos dados ativos do grafico e os adiciona ao grafico.
Use esse recurso para ver o efeito de uma operacéao especifica de
processamento de dados. Por exemplo, se o usuario duplicar os dados
usando esse recurso e depois suavizar um dos dois tragos, o grafico
resultante contera sobreposicdes antes e depois das exibicoes.

« Em um gréfico ativo, clique em Graph > Duplicate Active Data.
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Item

Descrigao

15

Cria uma copia do grafico ativo no momento. Use esse recurso para
ver o efeito de uma operagao especifica de processamento de dados.
Por exemplo, se o usuario duplicar os dados usando esse recurso e
depois suavizar um dos dois tracos, as exibicdes antes e depois nos
dois graficos separados aparecerao. Vincule os eixos X de forma que a
ampliagdo de um grafico também amplie o outro automaticamente.

* Em um gréfico ativo, clique em Graph > Duplicate Graph.

16

Abre a caixa de dialogo Offset Traces. Use esta opgéo para criar um
grafico empilhado tridimensional a partir de uma série de tragos de
grafico sobrepostos.

17

Remove as compensagodes geradas do TIC.

Usar as ferramentas de operacodes de dois painéis

Procedimentos de pré-requisito

» Abra o espaco de trabalho Explorer.

Use os icones da faixa direita de painéis para fazer operagdes em dois painéis, o de origem
e o de destino. Consulte a secdo: Tabela 6-2. Em todos os casos, clique no icone do painel
de origem e o arraste até o painel de destino.

Tabela 6-2: Barra de ferramentas de dois painéis

icone

Name

Descricao

(s

Move Pane Altera as posigdes relativas dos painéis. Mostrado

no canto superior direito de cada painel. Clique no
icone em um painel e o arraste para a parte superior,
inferior, esquerda ou direita de um segundo painel.
Dependendo de onde o cursor for liberado, o primeiro
painel muda a posigao em relagéo ao segundo.
Conforme o usuario arrasta o painel, um lado do
segundo painel é realgado em vermelho para indicar
onde o primeiro painel sera colocado.

Nota: O usuario também pode arrastar painéis de uma
janela para outra.
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Tabela 6-2: Barra de ferramentas de dois painéis (continuagao)

icone

Name

Descricao

+

Add Data

Soma dois conjuntos de dados, ponto a ponto. Os
dados do painel de origem clicado originalmente sdo
incluidos no painel de destino, o painel sobre o qual o
icone arrastado € liberado. O titulo do painel modificado
€ atualizado para indicar que foi modificado.

Nota: E possivel adicionar ao mesmo tempo somente
dois conjuntos de dados do mesmo tipo. Por exemplo,
0 usuario nao pode adicionar um espectro a um
cromatograma.

Dica! Se o gréfico de destino contiver mais de um traco
sobreposto, entao, por padrao, os dados de origem
serdo adicionados somente aos dados de destino
ativos. Pressione e segure a tecla Ctrl para adicionar

o original a todos os conjuntos de dados no painel de
destino.

Subtract Data

Subtrai o fundo de um espectro de massas. Parecido
com o icone Add Data, com a diferenca de que os
dados de origem sao subtraidos dos dados de destino.

Dica! Se o grafico de destino contiver mais de um trago
sobreposto, entdo, por padréo, os dados de origem
serdo subtraidos somente dos dados de destino ativos.
Pressione e segure a tecla Ctrl para adicionar o original
a todos os conjuntos de dados no destino.

Dica! Normalmente, todos os pontos de dados para

0s quais a intensidade na origem é maior do que no
destino ndo sdo mantidos. Ou seja, valores Y negativos
sdo descartados. Pressione e segure a tecla Shift para
manter os pontos com intensidade negativa.
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Tabela 6-2: Barra de ferramentas de dois painéis (continuacao)

icone

Name

Descricao

&

Overlay Data Sobrepde os dados ativos do grafico de origem

ao grafico de destino. Depois que a operacgéao for
concluida, o grafico de destino contera uma nova série
com uma copia dos dados de destino.

Dica! Se o grafico de origem contiver mais de um traco
sobreposto, entao, por padrdo, somente uma copia

de seus dados ativos sera movida para o grafico de
destino. Pressione e segure a tecla Ctrl para sobrepor
uma copia de todos os conjuntos de dados no grafico
de origem sobre o grafico de destino.

Mover painéis e janelas

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Clique em Window e, em seguida, use os recursos no menu Window.

Figura 6-13: Menu Window: Options

Window

Graph Selection Windowe

Wertical Mode Pane Layout

Ctrl «W0

®

Descrigao

Abre uma janela para exibir informagdes da regiao selecionada no
grafico ativo. Por exemplo, o intervalo X da selecao, o intervalo de
intensidade dos pontos selecionados e assim por diante. Se esta janela
ja estiver visivel, selecionar o item de menu fara com que ela feche.
Consulte a secao: Mostras informacoes de selecéo de graficos.

Altera o layout das informacdes na janela a partir de um formato de
linha para um formato de coluna.

Remove o painel ativo no momento de sua janela e o coloca em uma
nova janela.

Dispbe todas as janelas abertas que nao tenham sido minimizadas de
forma que elas fiquem enfileiradas ao lado uma da outra.
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Item Descrigao

5 Dispde todas as janelas abertas que ndo tenham sido minimizadas de
forma que elas fiquem acima ou abaixo uma da outra em uma coluna.

Realizar Suavizacao Gaussiana

Procedimentos de pré-requisito

* Abrir amostras.

Aplica um algoritmo de suavizagdo Gaussiana. Trata-se de um filtro de largura especificada
em que os fatores de peso seguem uma fungdo gaussiana ou normal.

1. Clique em Process > Gaussian Smooth.

Figura 6-14: Caixa de dialogo Gaussian Smooth
Gaussian Smoaoth )-( |
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. Digite um valor no campo Smoothing width.
Esta é a largura da fungdo Gaussiana na metade de sua altura maxima. A largura total
€ superior, pois o calculo é feito nas asas da Gaussiana. Os valores fracionais sao
permitidos quando a meia-largura da Gaussiana ¢ inferior a um ponto.

3. Se houver diversos tragos no grafico ativo, selecione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar a operagao a todos os tragos.
Se a caixa de selegdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que o usuario pressione e
segure a tecla Shift para alterar a opgéao.

4. Clique em OK.
Dados de Threshold

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.
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Remove todos os pontos de dados com intensidade abaixo da definicdo de referéncia atual.
Define o limite ao arrastar a seta azul mostrada nos eixos Y dos graficos.

1. Cliqgue em Process > Threshold Data.
Se o grafico ativo contiver séries sobrepostas de diferentes amostras, a caixa de dialogo
Process All Overlays? sera aberta.

Figura 6-15: Caixa de dialogo Process All Overlays?
Process All Overlays? o
Do you want to process all overlaid data sets or only the
active one !

(O All Overlaid

(@) Active Only

[[] Only show this dialeg again if the shift key is down

OK Cancel

2. Se a caixa de dialogo Process All Overlays?a caixa de dialogo for aberta, siga as
seguintes etapas:

a. Escolha uma das seguintes opgoes:

» Selecione All Overlaid para gerar TICs sobrepostos para todas as amostras
disponiveis.

» Selecione Active Only para gerar TICs somente a partir da amostra ativa no
momento.

b. Clique em OK.

Se a caixa de selecdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que 0 usuario pressione e
segura a tecla Shift para alterar a opgéo.

Dados do subconjunto usando a selegao de grafico

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Este recurso s6 fica disponivel quando um grafico com apenas uma regiao selecionada fica
ativo. Remove pontos de dados que residem fora da regido selecionada. Use esse recurso
para concentrar o processamento de dados em um subconjunto com todos os dados.

1. Faga uma selegéo no grafico.

2. Clique em Process > Subset Data (using graph selection).
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Se o grafico ativo contiver séries sobrepostas de diferentes amostras, a caixa de dialogo
Process All Overlays? sera aberta.

Figura 6-16: Caixa de dialogo Process All Overlays?
Process All Overlays? A
Do you want to process all overlaid data sets or only the
active one?

O All Qverlaid

'@" Active Only
[[] Only show this dialog again if the shift key is down

OK Cancel

3. Se a caixa de didlogo Process All Overlays?a caixa de dialogo for aberta, siga as
seguintes etapas:

a. Escolha uma das seguintes opgdes:

» Selecione All Overlaid para gerar XICs ou TICs sobrepostos para todas as
amostras disponiveis.

» Selecione Active Only para gerar XICs ou TICs somente a partir da amostra
ativa no momento.

b. Clique em OK.

Se a caixa de selecdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acio selecionada sera sempre usada a menos que 0 usuario pressione e
segura a tecla Shift para alterar a opgao.

Cromatograma de subtracao da referéncia

Procedimentos de pré-requisito

* Abrir amostras.

Remove a referéncia constante de um cromatograma.

Para cada ponto de dados no cromatograma, uma janela é centralizada no valor X
correspondente, e os pontos com intensidade minima na janela, a esquerda e a direita,

sao encontrados. Uma linha reta € ligada entre esses dois pontos, e o valor Y é calculado no
centro da janela. Essa ¢ a referéncia removida dos dados nesse ponto.

1. Clique em Process > Baseline Subtract Chromatogram.
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4.

Figura 6-17: Caixa de dialogo Baseline Subtract

Baseline Subtract >

Subtraction half window: min

[] Process all overlays (otherwise active data only)

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

QK Cancel

Digite um valor, em minutos, no campo Subtraction half window.

Se houver diversos tragos no grafico ativo, selecione Process all overlays (otherwise

active data only) para aplicar a operacao a todos os tragos.

Se a caixa de sele¢do Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que o usuario pressione e

segure a tecla Shift para alterar a opgéo.

Cliqgue em OK.

Cromatograma de deslocamento

Procedimentos de pré-requisito

Abrir amostras.

Usado para deslocar os valores de tempo de um cromatograma.

1.

Cliqgue em Process > Offset Chromatogram.

Figura 6-18: Caixa de dialogo Offset

Offset E

Total offset: | BNEE min

[7] Process all overays (otherwise active data only)

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

0K Cancel

Digite um valor, em minutos, no campo Total offset.
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3. Se houver diversos tragos no grafico ativo, selecione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar a operagao a todos os tragos.
Se a caixa de selegdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que o usuario pressione e
segure a tecla Shift para alterar a opgéo.

4. Selecione Use incremental offset (to fan out overlays) para espalhar as
sobreposicdes na direcdo do tempo.

5. Clique em OK.

Centralizar espectro

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

Cria um centroide de um espectro de massa, ou seja, substitui um espectro de perfil com
pontos de massa e intensidade apenas para os picos detectados apenas.

1. Clique em Process > Centroid Spectrum.

Figura 6-19: Caixa de dialogo Centroid

Centroid >

Specify the metric for the centroid y-values:

(®) Intensity
i) Height
() Area

() Intensity sum above 50%

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

Ok Cancel

2. Selecione a métrica a ser usada para o processo centroide:

* Intensity: Para cada pico, o valor Y do centroide é a intensidade do maior ponto de
dados que compdem o pico.

* Height : esta métrica é parecida com a métrica Intensidade, exceto pelo fato de
que a intensidade é subtraida pela intensidade da referéncia no caso de haver uma
compensacao para a referéncia.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
RUO-IDV-05-9804-PT-F e sistemas QTRAP
119/264



Instrugdes de operagao — Processamento

* Area: para cada pico, o valor Y do centroide é a area total do pico. Trata-se de um
verdadeiro integral porque o valor reportado depende tanto do perfil de intensidade
quanto da largura do pico.

* Intensity sum above 50%: para cada pico, o valor Y é a soma da parte das
intensidades que compreendem o pico, que estao acima de 50% da intensidade
maxima do pico. Este valor € util, pois ndo depende somente da intensidade de um
unico ponto de dados, como as métricas de Intensity e Height, e ndo ¢é influenciado
pelas extremidades pico, que podem ser ruidosas ou receber interferéncia.

3. Se houver diversos tragos no grafico ativo, selecione Process all overlays (otherwise
active data only) para aplicar a operagao a todos os tragos.
Se a caixa de selegdo Only show this dialog again if the shift key is down estiver
marcada, a acao selecionada sera sempre usada a menos que o usuario pressione e
segure a tecla Shift para alterar a opgao.

4. Clique em OK.

Exportar dados como texto

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

O espectro ou cromatograma ativo é salvo como um arquivo de texto delimitado por
tabulagao.

1. Clique em File > Export > Data as Text.
Se os dados espectrais forem exportados, a caixa de diadlogo Add Zero Intensity Points
for Export abrira.

Figura 6-20: Caixa de dialogo Add Zero Intensity Points for Export

Add Zero Intensity Points for Export x

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 if you have custom processing tools which assume these points are present.)

(®) Mo, leave data as-is

i) Yes, add points with zero intensity
[ ] Only show this dialog again if the shift key is down

0K Cancel

2. Se a caixa de dialogo Add Zero Intensity Points for Export for aberta, realize uma das
seguintes acgdes:
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» Clique em No, leave data as-is para excluir pontos com intensidade zero do arquivo
exportado.

» Clique em Yes, add points with zero intensity para incluir pontos com intensidade
Zero no arquivo exportado.

Em seguida, clique em OK.
3. Digite um nome de arquivo para o arquivo exportado.

4. Clique em Save.

Exportar lista de picos como texto

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

O usuario pode salvar a lista de pico do espectro ou cromatograma ativo no momento como
um arquivo de texto delimitado por tabulacdo. Este arquivo contém informagdes, como o
valor X do centroide (massa ou tempo), area do pico, altura etc.

1. Clique em File > Export > Peak List as Text.
2. Digite um nome de arquivo para o arquivo exportado.

3. Clique em Save.

Imprimir dados

Procedimentos de pré-requisito

e Abrir amostras.

1. Clique em File > Print e selecione a opgao desejada.
A caixa de dialogo Print abrira.

2. Selecione uma impressora e, em seguida, clique em Print.

Reset Options

Procedimentos de pré-requisito

» Abra o espaco de trabalho Explorer.

O usuario pode redefinir todas as opgdes no espacgo de trabalho Explorer conforme os
valores padronizados. Isso inclui as op¢des descritas na se¢éo anterior e também as opgdes
de processamento. Redefinir as op¢des afeta apenas o usuario do Windows conectado no
momento, ndo os outros usuarios no mesmo computador.

1. Clique em Edit > Reset Options.
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Aparece uma caixa de dialogo de confirmacéo.
2. Cliqgue em OK.

Definir opcoes

Procedimentos de pré-requisito

» Abra o espaco de trabalho Explorer.

Use os recursos em cada guia conforme necessario.

1. Cliqgue em Edit > Options.

Figura 6-21: Caixa de dialogo Options: guia Graph Appearance

Options x

Graph Appearance  Peak Labeling & Finding  Auto Processing  XIC Fittering

Title font: Set Lutomatic label font: Set..
Aoz caption font: Set Default caption font: Set...
Axis |abel font: Set.. Set all fonts to default
Trace colors: Set

Line width: 1 e

[] Use thicker line for active series (when multiple series are overlaid)

Plot centroid spectra using ‘triangles’ (to show peak width)

Cancel

2. Defina as op¢des em cada guia, conforme aplicavel. Para obter descrigbes das opgoes,
consulte o documento: Sistema de ajuda.

3. Clique em OK.

Espaco de trabalho Analytics

O acesso aos recursos nesse espago de trabalho € controlado pela fungéo designada ao
usuario. Consulte o documento: Guia do diretor do laboratério.
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Nota: Os meios controlados de saida de dados a partir do espago de trabalho Analytics
sdo: exportacao de Results Tables, transferéncia de dados para um LIMS e geracgao de
relatérios. As outras fontes de dados de saida, como copiar e colar das Results Tables, ndo
sdo controladas. Nao utilize métodos de saida ndo controlados para fins regulamentados.

O agrupamento de numeros ndo é suportado no espago de trabalho Analytics. Nao agrupe
numeros em caixas de texto, por exemplo, nos pardmetros de integracéo, ou em grades
como uma Results Table.

Os métodos de processamento incluem os critérios usados para quantificar os picos
selecionados para integracao.

Revisores devem revisar os dados de acordo com os critérios de integracao do pico
e aceitagcao dos dados nos standard operating procedures (SOPs - procedimentos de
operagao padrao) do laboratério.

SCIEX OS pode processar dados enquanto esta sendo adquirido por SCIEX OS ou pelo
software Analyst. Qualquer amostra adquirida pode ser adicionada a Results Table. Para
adicionar amostras que estdo sendo adquiridas, aguarde até que a aquisi¢cao seja concluida
e, em seguida, adicione-as a Results Table.

Defina os parametros de processamento padrao para o
projeto

Essa opcao ajusta os parametros de configuragao do pico que serdo usadas na criagao

do método de processamento. Caso haja muitos componentes, ajuste os valores padroes
baseando-se na cromatografia para que eles ndo precisem de ajustes individuais para cada
componente. No entanto, nenhum grupo de parametros parece ser ideal para todos os
dados, portanto, pode ser necessario ter que ajustar alguns dos parametros individualmente
para alguns dos componentes.

1. No espaco de trabalho Analytics, clique em Projects > Project default settings.

Nota: Verifique se o nome do projeto correto foi selecionado no painel de status.

A caixa de dialogo Project Default Settings se abrira.
2. Na pagina Quantitative Processing, realize as seguintes etapas:
a. Selecione um algoritmo sinal para ruido na lista Signal to Noise Algorithm.

b. Selecione um algoritmo de integracdo na lista Integration Algorithm e, em
seguida, defina os paradmetros padrao para o processamento quantitativo.

Para obter descricbes dos parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

3. Na pagina Qualitative Processing, selecione um algoritmo de pesquisa de biblioteca na
lista Library Search Algorithm e, em seguida, defina os pardmetros padrao para o
processamento qualitativo.

Para obter informacgbes sobre os algoritmos, consulte o documento: Sistema de ajuda.
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4. Na pagina Mass Reconstruction Processing, selecione um algoritmo de integragao na
lista Integration Algorithm e, em seguida, defina os pardmetros de integracao padrao
para reconstrucdo de massa.

Para obter descrigbes dos parametros, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Nota: Somente os algoritmos MQ4 e Summation estao disponiveis.

5. Clique em Save.

6. Clique em Close.

Trabalho com Layouts do espaco de trabalho

Use o recurso de layouts do espacgo de trabalho para salvar layouts do espaco de trabalho
personalizados no espaco de trabalho Analytics. O layout personalizado é salvo com o
arquivo Resultados e aplicado automaticamente quando o arquivo é aberto. Isso economiza
o tempo dos usuarios quando eles estdo analisando os resultados. Um layout do espaco de
trabalho salvo pode ser aplicado a outros arquivos Results. Ele também pode ser definido
como layout do espaco de trabalho padrdo para um projeto, que € aplicado sempre que um
arquivo Results é aberto nesse projeto. Os layouts do espago de trabalho podem ser salvos
em qualquer lugar, incluindo em redes locais.

Os usuarios podem alterar entre diferentes layouts salvos para realizar tipos diferentes de
analise de dados em seus arquivos Results.

Nota: Todos os layouts do espago de trabalho s&o salvos com a extensdo do nome do
arquivo glayout.

Nota: Nenhuma configuragdo que mude ou altere os dados diretamente é preservada em
um layout do espaco de trabalho.

A tabela a seqguir lista os elementos de IU que sio salvos com os layouts do espacgo de
trabalho.
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Tabela 6-3: Elementos de IU salvos com os layouts do espago de trabalho

Painel Elementos de IU salvos

Results Table * A caixa de selegdo Qualify for Rules Filters.
* Qualificagao dos filtros de linha.

» Escolha da organizagéo da tabela.

* Linhas e colunas destacadas.

* Table display settings.

* Filtros de coluna.

Nota: Quando o layout do espaco de trabalho é aplicado a uma
Results Table diferente, as configuragdes de filtro de coluna séo
aplicadas, se possivel. Se uma coluna filtrada nao existe em uma
Results Table, ou se uma opc¢ao de filiragem néo for aplicavel, a
configuragdo nao sera aplicada.

Menu Views * A configuragao Show hidden pane.

» Se a opcgao Tabbed view for selecionada.

Samples ou * Se a lista Samples ou Components and Groups for aberta.
Components o .

+ Se amostras ou componentes especificos forem selecionados para
and Groups

serem mostrados em uma Results Table.

* Na lista Samples, a configuragdo para Options > Synchronize
Sample Selection.

* Na lista Components and Groups, selecédo das opcdes All Internal
Standards, All Analytes, All Components e Groups (where
applicable).

* Na lista Components and Groups, a configuragao para Options >
Show IS

Peak Review » Se o painel Peak Review esta aberto e encaixado.
* A View atual.

* Qualquer Options selecionada, incluindo as opg¢des Peak review
display settings e a opcao XIC Graph Title.

Calibration * Se o painel Calibration Curve estiver aberto.

Curve * As configuracbes Show excluded standards, Show quality

controls, Show legend, Use percent Y-axis e Log-log plot no
menu Options.
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Tabela 6-3: Elementos de IU salvos com os layouts do espago de trabalho
(continuagao)

Painel Elementos de IU salvos

Metric Plot » Se o painel Metric Plot estiver aberto.
* Configuragées do menu Link.
» Configuragdes da caixa de dialogo Regression.

* As configuragbes Display "N/A" as 0.0, Show sample names,
Show legend, Use percent Y-axis, Start Y-axis at 0 e Connect with
lines no menu Options.

Statistics Pane |+ Se o painel Statistics estiver aberto.
* Ative as selecbes de Sample grouping.

* Ative as selec¢des de Metric.

Salvar o layout do espacgo de trabalho atual

—

Abra o espaco de trabalho Analytics.
Abra uma Results Table.

Personalize o layout do espacgo de trabalho conforme necessario.

S

Clique em Views > Save current layout.
A caixa de dialogo Save Workspace Layout As é aberta.

5. Digite um nome para o layout do espago de trabalho e em seguida clique em Save.

Aplicar outro layout do espac¢o de trabalho ao projeto atual

Aplicar diferentes layouts do espaco de trabalho ao arquivo Results permite que o usuario
realize rapidamente tipos diferentes de analises de resultados nos mesmos dados.

1. Abra o espaco de trabalho Analytics.
2. Abra um arquivo Results.

3. Clique em Views > Apply different layout to current results.
A caixa de dialogo Apply a Workspace Layout é aberta.

4. Cliqgue em Browse, selecione um layout e clique em Open.
A caixa de didlogo Apply a Workspace Layout mostra uma visualizagdo do layout do
espaco de trabalho selecionado.

5. Clique em OK.

Dica! Aplique layouts do espacgo de trabalho utilizado clicando em Views > Recent
layouts e selecionando um layout.
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Definir o layout do espaco de trabalho como projeto padrao

Definir um layout de espaco de trabalho padrao para o projeto preserva um layout entre
varias sessdes ou usuarios. Isso também faz com que novos arquivos Results criados
dentro do projeto sejam abertos com o layout do espago de trabalho padrdo do projeto.

1. Abra o espaco de trabalho Analytics.

2. Abra um um arquivo Results.

3. Personalize o layout do espacgo de trabalho para se adequar ao projeto.
4

Clique em Views > Set current layout as project default.
A caixa de dialogo Default Workspace Layout for the Project € aberta.

5. Digite um nome para o layout no campo Default layout name e em seguida clique em
OK.

6. Clique em Results > Save.

Definir configuragoes de exportagao segura do projeto

Somente um usuario com a funcédo de Administrador pode realizar esta tarefa.

Se essa opcéao é selecionada, os dados no arquivo de texto sdo criptografados durante a
exportacdo. Defina uma senha para habilitar a criptografia.

1. No espaco de trabalho Analytics, cliqgue em Projects > Project secure export settings.

Figura 6-22: Caixa de dialogo de configuragoes de exportagiao seguras

Secure Export Settings X

Project Root: CASCIEX OS5 Data',

Project Name: Example

Encrypt Results Table when exporting for this project

2. Marque a caixa de selecao Encrypt Results Table when exporting for this project.

3. Digite uma senha no campo Password.

4. Digite a senha novamente no campo Confirm Password.

5. Clique em OK.
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Habilite a fungao Project Modified Peak Warning

Por padrao, essa opgao nao é selecionada. Quando selecionada, se um usuario alterar um
cromatograma na Tabela de resultados e salvar as alteragcdes, uma mensagem de alerta
indicara que uma alteragao foi feita. O usuario pode escolher entre continuar salvando ou
retornar a Tabela de resultados.

No espaco de trabalho Analytics, clique em Projects > Enable project modified peak
warning.

Criar métodos de processamento

Métodos de processamento contém configuragdes quantitativas e qualitativas para o
processamento dos dados. A opc¢ao Non-targeted workflow é usada para componentes
desconhecidos.

Dica! Para editar um método de processamento existente, clique em Process Method >
Open.

1. Abra o espaco de trabalho Analytics.

2. Clique em Process Method > New.

Dica! Para editar o método de processamento da Results Table atual, clique em
Process Method > Edit embedded method e, em seguida, continue com a etapa 3.

3. Na pagina Workflow, selecione pelo menos um fluxo de trabalho e as amostras de
referéncia. Para obter descrigcbes dos campos nesta pagina, consulte o documento:
Sistema de ajuda.

Dica! Para usar o fluxo de trabalho da reconstrugao de massas, selecione apenas
Quantitation.

4. Selecione a pagina Components e, em seguida, realize as seguintes etapas:

a. Se aplicavel, selecione o fluxo de trabalho de reconstru¢cdo de massa clicando em
Options > Mass Reconstruction e, em seguida, clicando em Yes na caixa de
dialogo de confirmagao.

b. Preencha a tabela de componentes. Para obter descrigcbes dos campos nesta
tabela, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Nota: O fluxo de trabalho Mass Reconstruction esta disponivel somente quando o
algoritmo de integragao esta definido como MQ4 ou Summation.

Dica! Se um grupo estiver definido na tabela Components, o usuario podera optar por
somar 0s ions no grupo, mesmo que o ion precursor e o indice experimental sejam
diferentes nas transacbes. Os ions somados ndo aparecem na tabela, mas aparecem
na pagina Integration e na tabela de resultados como group name > Sum. Este recurso
é util para quantificar proteinas e peptideos.
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Dica! Se o tempo de retencdo dos componentes nao for conhecido, configure o
Retention Time Mode para uma férmula de massa ou quimica para Find n peaks,

em que né 1, 2, 5, 10 ou todos. O software identifica o niUmero especificado de

recursos com a maior area de pico, atribui o tempo de retenc¢ao apropriado e, em
seguida, executa um fluxo de trabalho de processamento de pico direcionado. Quando o
processamento esta concluido, o método integrado para a Results Table pode ser salvo
como um método direcionado

Dica! Para importar componentes ou componentes e parametros de integracéo de
um arquivo de texto, use o comando adequado no menu Import. Se as informagbes
do componente ndo contiverem unidades de concentracao, o software usa as
Concentration units definidas na caixa de dialogo Project Default Settings.

Nota: Os parametros de integracao nao podem ser importados dos métodos de
processamento que usam o algoritmo de integracéo do AutoPeak.

Nota: Os parametros de integracao podem ser importados dos métodos de
quantificagdo do software Analyst. Os paradmetros do software Analyst sdo mapeados
para os parametros correspondentes do SCIEX OS e as configuragdes padrao do
projeto sdo usadas para qualquer parametro que ndo possa ser mapeado.

Nota: Os parametros de integracao podem ser importados dos métodos de
quantificagéo do software MultiQuant que ndo usam o algoritmo SignalFinder. Para os
métodos MQ4, o S/N Integration Threshold é alterado de 0, o padrao no software
MultiQuant, para o padrao do projeto. Os parametros para o software MultiQuant sédo
mapeados para os parametros correspondentes para o SCIEX OS.

5. Selecione a pagina Components e, em seguida, realize as seguintes etapas:

a. Selecione os parametros de integracdo para cada componente. Para obter
descrigbes dos campos nesta pagina, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Dica! Para definir as regras de remogao automatica de valores discrepantes, clique
em Options > Remove Outliers Automatically. Consulte o documento: Sistema
de ajuda.

b. (Opcional) Para visualizar a regido de ruido, clique em Options > Show Noise
Regions. Consulte a segdo: Trabalhe com regides de ruido.

Nota: Show Noise Regions ¢ exibido somente quando o algoritmo sinal para ruido
é definido para Standard Deviation ou Peak to Peak.

6. (Se for aplicavel) Selecione a pagina Library Search e, em seguida, defina os
parametros de pesquisa da biblioteca. Para obter descricbes dos campos nesta pagina,
consulte o Sistema de ajuda.

7. Selecione a pagina Calculated Columns e, em seguida, defina todas as formulas
personalizadas a serem usadas nas colunas calculadas personalizadas. Para obter
descrigbes dos campos nesta pagina, consulte o Sistema de ajuda.
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10.

11.

Nota: Para obter mais informacgdes sobre as colunas calculadas, consulte a segao:
Colunas calculadas.

Selecione a pagina Flagging Rules e, em seguida, selecione as regras a serem usadas
para destacar resultados na Results Table. Para obter descri¢des dos campos nesta
pagina, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Opcionalmente, crie regras de alerta personalizadas ou personalize os seguintes
valores para as regras predefinidas:

» Critérios de aceitacdo para o seguinte:

* Precisao de padrdes e controles de qualidade.
* Intervalo de concentracao calculado para amostras desconhecidas.
* Integragao de pico

» Configuragdes do sinalizador para precisdo de massa, confianga do tempo de
retencéo, correspondéncia de isétopo, pontuacao da biblioteca e pontuagao do
buscador de féormulas

» Configuragao do sinalizador para aceitagdo da proporg¢ao de ions

Proporgao de ions é a proporgéo de resposta do pico, ou seja, a area ou altura do
qualificador e quantificador.

Dica! Para importar as regras de alerta de um arquivo de texto, clique em Import.

Selecione a pagina Formula Finder e em seguida selecione as configuracdes do
localizador de férmula. Para obter descrigdes dos campos nesta pagina, consulte o
documento: Sistema de ajuda.

(Se o fluxo de trabalho nao direcionado estiver selecionado) Selecione a pagina Non-
targeted Peaks e, em seguida, defina os pardmetros de pesquisa nao direcionada. Para
obter descri¢des dos campos nesta pagina, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Clique em Save.

Dica! Se um método Nao direcionado é criado, os parametros padrdes do projeto atual
sdo usados na integracao do pico e salvos no arquivo do método de processamento.
Se o0 método de processamento contiver os analitos conhecidos, os parametros de
integracao personalizados destes componentes nao afetardo a integracao do pico de
componentes desconhecidos. Se o usuario alterar o parametro padrao posteriormente,
0 parametro alterado néo afetara o método Non-targeted, que ainda contera os
parametros no momento em que o método foi criado. Somente o método Nao
direcionado recém-criado usa os parametros alterados.

Processar dados

1.

Abra o espaco de trabalho Analytics.

2. Clique em Results > New.
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3. Na caixa de didlogo Process New Results, use as setas (n e n) para
selecionar as amostras a serem processadas.

4. Selecione um método de processamento em um dos seguintes modos:

+ Clique em Browse e, em seguida, selecione um método de processamento e clique
em Open.

* Cliqgue em New e, em seguida, crie o novo método de processamento. Consulte a
secao: Criar métodos de processamento.

5. (Opcional) Clique em Edit para editar o método de processamento. Consulte a secao:
Criar métodos de processamento.

6. Selecione uma amostra de comparacgéao para fluxos de trabalho non-targeted.

7. Clique em Process.

Nota: Na analise n&o direcionada, o agrupamento automatico por adutos é realizado.

O algoritmo de agrupamento atribui modificadores de adutos para compostos com o
mesmo tempo de retencao se a diferenca de massas entre eles for associado a um
aduto comum. Esse recurso ajuda a evitar a investigagao de compostos duplicados com
adutos de carga diferentes.

Se os dados contiverem colunas de lote personalizadas que possuem 0 mesmo nome
como as colunas ou formulas existentes predefinidas da Tabela de resultados, uma
mensagem de aviso sera mostrada. Clique em OK para continuar. Um sublinhado () é
adicionado no inicio do nhome dessas colunas.

8. Para mostrar ou ocultar os tipos de amostras, clique no icone de filtro ("¥') na coluna
Sample Type e, em seguida, marque ou desmarque as caixas de sele¢gao necessarias.

9. Para definir os filtros de aceitagéo, clique no icone de filtro ("¥') em qualquer uma das
colunas de aceitacdo, selecione Filter by Flag e, em seguida, selecione Pass ou Fail.

Nota: As colunas Aceitagdo incluem Accuracy, Accuracy Acceptance, Asymmetry
Factor, Calculated Concentration, Concentration Acceptance, Integration
Acceptance, Quality Retention Time Delta (min), Retention Time Error (%) e Total
Width.

10. Para selecionar filtros de confianga qualitativos, clique no sinalizador Confidence e
entdo selecione ou desmarque as caixas de selecio solicitadas.

Nota: Depois que a Tabela de resultados for gerada usando o algoritmo AutoPeak, se
0 usuario alterar a largura do XIC e o RT esperado, os dados serdo reprocessados
usando o modelo anterior de algoritmo, a menos que o usuario atualize o0 modelo
conforme a nova largura do XIC e valores RT esperados.

11. Para filirar com base em valores individuais para a coluna Tabela de resultados, clique
no icone de filtro ("¥') no cabegalho da coluna e, em seguida, marque as caixas de
selecao para os valores a serem mostrados na Tabela de resultados.
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Dica! Para aplicar filtros personalizados adicionais, selecione Text Filters.

Dica! Para aplicar novamente o filiro apés uma alteracao da Tabela de resultados, como

uma alteracao a contagem de area, clique em Reapply Filter ().

12. Salve o arquivo Resultados de uma das seguintes formas:

* Clique em Results > Save.

» Para impedir que alteragdes sejam feitas a Tabela de resultados, clique em Results
> Lock results file and save.

Adicionar amostras

Pré-requisitos

* No espaco de trabalho Analytics, uma Results Table é aberta.

Essa opc¢ao adiciona amostras a uma tabela de resultados atualmente ativa.

1. Cliqgue em More > Add samples.

2. Na caixa de didlogo Select Samples, selecione as amostras solicitadas.

» O painel Available exibe as subpastas, os arquivos wiff2 e as amostras disponiveis
na pasta Data para o projeto atual.

* Expanda cada pasta para ver todas as subpastas ou os arquivos wiff2. Se o arquivo
wiff2 for expandido, ele sera aberto para exibir as amostras disponiveis.

» Utilize as setas para adicionar (n) ou remover (n) amostras.

» Selecione amostras das seguintes maneiras:

* Faca clique duplo em uma amostra individual.

» Selecione uma amostra ou arquivo de dados e, em seguida, clique em n

» Arraste uma amostra ou arquivo de dados do painel esquerdo para o painel
direito.

Pressione Shift ou Ctrl para selecionar amostras ou arquivos multiplos antes de
mové-los.

3. Clique em OK.
Uma barra de progresso € exibida enquanto as novas amostras sao integradas e
adicionadas a tabela existente.
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Personalize a Results Table

Pré-requisitos

* No espaco de trabalho Analytics, uma Results Table é aberta.

Selecione o formato numérico e as colunas a serem exibidas na tabela de resultados. As
configuragdes da coluna podem ser aplicadas a todas as tabelas de resultados no projeto.

Nota: Algumas colunas criticas, como Sample Name, Sample ID, Barcode e assim por
diante, ndo deverdo ser ocultadas quando o usuario personalizar as configura¢des da coluna
da tabela de resultados.

Dica! Se os nomes das colunas estiverem cortados, mova o cursor sobre o campo para
exibir o nome da coluna em uma dica de ferramenta.

1. Clique em More > Table display settings.
A caixa de dialogo Results Table Display Settings é aberta. Para obter uma descri¢ao
das colunas na Results Table, consulte a se¢ao: Colunas da Results Table.
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Figura 6-23: Caixa de dialogo configuragoes de exibigdo da tabela de resultados

Results Table Display Settings
Project: Default
Show and hide specific colurmns in the results table
Column Groups: o
)
Column Mame @ | Uisfble@ Number.@ LIS Supported @ IT
Accuracy [¥] 0.00 ] =
Accuracy Acceptance &
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 i
Component Index | J
@ Sawe as project default settings Ok e Cancel e

Item Descrigao

1 Clique para selecionar um arquivo de configuragdes da coluna salvo
anteriormente usando o botdo Export. Os campos da caixa de dialogo
serao atualizados para utilizar as informacgdes do arquivo selecionado.

2 Clique para salvar as configura¢des da caixa de dialogo atual em

um arquivo. Utilize o botao Import para importar e usar essas
configuragdes. Essa opgao permite que o usuario alterne entre layouts
de coluna diferentes.

3 O nome das colunas em ordem alfabética.

Nota: Esta lista também inclui qualquer coluna calculada definida no
método de processamento que foi usado para criar a Results Table.

4 Uma marca de verificacao indica que a coluna esta visivel.
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Item Descrigao

5 Para campos numéricos, utilize o formato 0.00 para observagdes nao
cientificas e utilize o formato 0.00e0 para observagdes cientificas.
Altere os pontos decimais para indicar a precisdo dos numeros que
serdo exibidos. Somente um ponto final "." pode ser usado como um
separador decimal.

Nota: O grupo de numeros néo é compativel.

6 As linhas LIS Supported selecionadas séo predefinidas pelo LIMS, e
as selegdes de coluna n&o podem ser alteradas.

7 Clique para utilizar as configuracdes de coluna em futuras tabelas de
resultados.

8 Clique para aplicar as alteragdes e entao feche a caixa de dialogo.

9 Clique para desconsiderar as alteragdes e entdo feche a caixa de
dialogo.

10 Selecione uma categoria de coluna da tabela de resultados. Os

usuarios podem filtrar as colunas mostradas na tabela de resultados
com base na sele¢cdo. Selecionar uma categoria ajuda o usuario a
encontrar facilmente uma coluna na tabela de resultados.

2. Marque ou desmarque a caixa de selecao na coluna Visible, conforme necessario.

Nota: Além das colunas descritas na secéo: Colunas da Results Table, a Results Table
pode conter colunas personalizadas calculadas e de texto. Colunas calculadas sao
identificadas com um asterisco.

3. (Opcional) Na coluna Number Format, altere o formato para inteiro ou notacéo
cientifica.

4. (Opcional) Na coluna Number Format, altere o nimero dos pontos decimais para
exibicdo.

5. Clique em OK.
As novas configuragdes serdo aplicadas a tabela de resultados. As configuragdes

também serdo salvas e aplicadas quando uma nova tabela de resultados for criada
ou uma tabela de resultados anteriormente salva for novamente aberta.

Dica! Use a linha do cabecgalho da Results Table para ajustar as larguras da coluna

e a ordem da coluna. Arraste a borda do cabecgalho para alterar a largura. Arraste o
cabecalho da coluna para outro lugar na tabela de resultados para alterar a ordem da
coluna. Clique no icone de filtro ("¥') no cabegalho da coluna para aplicar um filtro na
coluna. Quando o botao Export € usado para exportar uma Results Table, a largura da
coluna, a ordem e as configuragdes do filtro sdo salvas no arquivo exportado.
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Criar um relatorio

Pré-requisitos

No espaco de trabalho Analytics, uma Results Table € aberta.

Dica! Para selecionar os analitos a serem incluidos em um relatério, use a coluna
Reportable na Results Table. Consulte a se¢ao: Colunas da Results Table.

1.

Cliqgue em Reporting > Create Report and Save Results Table.
A caixa de dialogo Create Report é aberta.

Selecione um modelo na lista Template name.
Selecione um formato de relatério.

Para alterar o nome e o local de um arquivo, clique em Browse, navegue para um local
diferente, digite um File name e, em seguida, clique em Save.

Nota: Por padrao, os relatérios sao salvos em
ProgramData\SCIEX\Analytics\Reporter\Reports.

Clique na caixa de selecao Create an individual report for each sample, se
necessario.

(Opcional) Selecione um logo diferente para o relatorio:
a. Clique em Replace Logo.

b. Utilize as opgdes da caixa de dialogos Replace Logo para modificar o logo,
conforme solicitado.

c. Clique em Save.
d. Clique em Cancel.
Clique em View Pages para visualizar o relatorio.

Clique em Create.

Dica! Para reportar os resultados selecionados usando um modelo como Per Sample
Quant, Per Sample Qual, Per Sample Visible Rows Using Visible Analytes ou Positive
Hits Qual, use filtros ou oculte as linhas ndo desejadas na Results Table.

Dica! Clique no exemplo no Template View, na caixa de didlogo Create Report para
visualizar o layout do modelo de relatério. Para exibir um modelo especifico, o usuario
deve ter um arquivo jpg com o mesmo nome do modelo, além do sufixo [Snapshot_X],
em que X € o numero do instantaneo na sequéncia. Nao use espacgos entre o nome do
arquivo e o sufixo.

Por exemplo, o modelo All Peaks Qual.docx se chamaria: All Peaks
Qual[Snapshot_1].jpg All Peaks Qual[Snapshot_2].JPG All Peaks Qual[Snapshot_3].jpg
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Exportar e salvar uma Results Table

Pré-requisitos

* No espaco de trabalho Analytics, uma Results Table & aberta.

Dica! Para selecionar os analitos a serem exportados, use a coluna Reportable na Results
Table. Consulte a secao: Colunas da Results Table.

1. Clique em Reporting > Export results > Export and save Results Table.

A caixa de dialogo Export é aberta.

2. Selecione as opgdes conforme necessario.
Para obter descrigbes das opgodes, consulte o documento: Sistema de ajuda.

3. Clique em OK.

Exportar Tabela de resultados — Metric

Pré-requisitos

* No espaco de trabalho Analytics, uma Tabela de resultados € aberta.

Nota: O fabricante ndo assume responsabilidade ou responsabilidade contingente, incluindo
danos indiretos ou consequentes, apos os dados serem exportados do espago de trabalho
Analytics.

Exportar a Results Table € um dos métodos controlados de saida de dados no espaco de
trabalho Analytics.

Esse recurso é usado para criar um texto delimitado por tabulagdes contendo informacoes
da tabela de resultados. As informacdes sao exportadas para todas as amostras e também
para todos os componentes ou somente os componentes visiveis para aquele métrico ou
campo selecionado.

1. Clique em Reporting > Export results > Results Table - Metric.

A caixa de dialogo Export Metric sera aberta.

2. Selecione a coluna a ser exportada no campo Metric e, em seguida, configure as
opgdes. Consulte o documento: Sistema de ajuda.

3. Clique em OK.
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Transferir resultados para um Watson LIMS

Pré-requisitos

* Uma Results Table é aberta e bloqueada.
» O software Watson LIMS é aberto.

Nota: Um subconjunto das colunas na Results Table é transferido, incluindo algumas
colunas ocultas, e algumas que néo sao designadas como Reportable.

1. Clique em Reporting > Initiate Transfer to Watson LIMS.
A caixa de dialogo de transferéncia é aberta.

2. No software Watson LIMS, importe os dados.
3. Na caixa de didlogo de transferéncia no SCIEX OS, realize uma das seguintes agdes:
» Se a transferéncia tiver sido concluida com sucesso, clique em Confirm.

+ Se a transferéncia nao tiver sido concluida com sucesso, clique em Decline.

Transferir resultados para outro LIMS

Procedimentos de pré-requisito

» Configure o LIMS no espaco de trabalho Configuration. Consulte a segao: Selecionar
Laboratory Information Management System (LIMS) Settings.

* Abra uma Tabela de resultados bloqueada.

Dica! Para selecionar os analitos a serem exportados, use a coluna Reportable na Tabela
de resultados. Consulte a se¢cao: Colunas da Results Table.

1. Clique em Reporting > Transfer Results to LIMS.
A caixa de dialogo LIMS Transfer é aberta.

2. Selecione um modelo na lista Template.

3. Clique em Transfer.

Trabalhe com a Results Tables

As tabelas de resultados resumem a concentragao calculada de um analito, bem como os
resultados de analises quantitativas, como por exemplo ocorréncias da biblioteca, resultados
de localizador de férmula, entre outros, em cada amostra desconhecida baseada na curva
de calibragdo. As tabelas de resultados também incluem as curvas de calibragdo, bem como
as estatisticas para os resultados. O usuario pode personalizar as tabelas de resultados e
visualiza-la em layouts diferentes.
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Nota: As colunas da Tabela de resultados com um asterisco (*) sdo texto personalizado ou
colunas calculadas.

Os dados de uma tabela de resultados podem ser exportados para um arquivo txt para uso
em outros aplicativos, como o Microsoft Excel. O usuario pode exportar todos os dados da
tabela de resultados ou somente os dados nas colunas visiveis.

Dica! No caso de as tabelas de resultados terem sido organizadas vertical ou
horizontalmente, clique em Views > Reset layout para retornar a tabela de resultados ao
seu formato original.

Use o0 menu do clique com o bot&o direito do mouse para editar as linhas da Tabela de
resultados. Para mostrar este menu, clique com o botao direito do mouse em qualquer ponto
da Tabela de resultados.

Figura 6-24: Menu ativo com o botao direito

Copy Ctrl+C
Paste Ctrl+ W
Copy Entire Table

Select All Rows

Apply Current Analyte's Actual Concentrations to All

Tabela 6-4: Comandos do menu do clique com o botao direito.

Rétulo Descrigao

Copy (Copiar) Utilize essa opgao para copiar os dados atuais para a
area de transferéncia.

Paste (Colar) Utilize essa opgao para colar dados da area de
transferéncia na visualizagao atual.

Copy Entire Table (Copiar tabela inteira) Utilize essa opgao para copiar a tabela
inteira para a area de transferéncia.

Fill Down (Preencher) Utilize essa opgéao para replicar as informacgdes na
primeira linha selecionada para todas as linhas selecionadas
subsequentes.

Select All Rows (Selecionar todas as linhas) Use essa opg¢ao para selecionar

todas as linhas na tabela de resultados atualmente ativa. Isso
€ util quando o usuario quer aplicar um comando subsequente,
como Copy, que operara nas linhas selecionadas.
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Tabela 6-4: Comandos do menu do clique com o botao direito. (continuagao)

Roétulo

Descricao

Apply Current Analyte's
Actual Concentrations
to All

(Aplicar concentracbes reais do analito a todos) (Analitos) Se
houver mais de um analito e se todos os analitos estiverem
presentes nessas amostras na mesma concentragao, utilize
entao essa opcao para fornecer um atalho para ajustar o
campo de concentracdo atual para todos os analitos das
amostras padrdo. Para utilizar esse recurso:

1. Utilize Components and Groups List para exibir apenas
um analito especifico na tabela. Consulte a secao:
Componentes e lista de grupos.

2. (Opcional) Filtre a coluna Sample Type para visualizar
somente as amostras padrao.

3. Especifique a concentragdo real para cada analito,
digitando nas células ou selecionando a coluna e colando o
texto nela.

4. Selecione Apply Current Analyte's Actual
Concentrations to All.

Retorne para visualizagdo de todos os componentes e tipos de
amostras, conforme solicitado.

Apply Current IS's
Actual Concentrations
to All

(Aplicar concentracoes reais do IS a todos) (Padrdes internos)
Se houver mais de um padrao interno e se todos os padroes
internos estiverem presentes nessas amostras na mesma
concentragao, utilize entdo essa opgao para fornecer um atalho
para ajustar o campo de concentracéo atual para todos os
padrdes internos das amostras padrdo. Para utilizar esse
recurso:

1. Utilize Components and Groups List para exibir apenas
um padréo interno especifico na tabela. Consulte a sec¢éo:
Componentes e lista de grupos.

2. (Opcional) Filtre a coluna Sample Type para visualizar
somente as amostras padrao.

3. Especifique a concentragéo real para cada padrao interno,
digitando nas células ou selecionando a coluna e colando o
texto nela.

4. Selecione Apply Current IS's Actual Concentrations to
All.

Retorne para visualizagdo de todos os componentes e tipos de
amostras, conforme solicitado.
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Filtros da Results Table

Use os campos na parte superior da Results Table para visualizar e filtrar o contetdo.

Figura 6-25: Controles de filtragem

42 of 189 rows Filters: 3 +/ Qualify for Rules Filters mm |
Loz P

Define a gqualifying row:

v @
% lon ratio v
Tabela 6-5: Filtros da Results Table
Rétulo Descrig¢ao
x of y rows (x de y linhas) Mostra a quantidade de linhas visiveis (x) em relagéo ao
total de linhas (y).
Filters (Filtros) Mostra o numero de colunas as quais os filtros sao aplicados.
Qualify for (Qualidade para filtros de regras) Alterna a visualizagao da Results Table
Rules Filters entre as linhas que correspondem aos filtros dos critérios de aceitagio

ou filtros de trafego de confianga e os que nao correspondem. Critérios
de aceitacao e sinalizadores de confianca sdo aplicados no método de
processamento.

Reapply Filter | (Reaplicar filtro) Reaplica novamente o filtro apés uma alteragédo da
Results Table, como uma alteragado a contagem de area.

Nota: Todos os filtros sao reaplicados automaticamente quando outro
filtro é adicionado ou alterado.

Clear (Apagar) Apaga todos os filtros.
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Colunas da Results Table

Nota:

» Colunas com um (*) sdo colunas de texto personalizado, colunas calculadas ou colunas

criadas como resultado de uma regra de alerta combinada.

* Colunas com nomes que comegam com um sublinhado (_) sdo colunas personalizadas
do lote que possuem o0 mesmo nome como uma coluna ou férmula predefinida da Results

Table.

* A coluna Format indica como o campo € validado em formulas.

* Nas colunas que contém numeros, os usuarios podem alterar o formato do nimero
e o numero de digitos significativos. Escolha entre Decimal, Significant Digits ou
Scientific Notation na coluna Number Format e, em seguida, digite o niumero de digitos
relevantes na coluna Number Format Precision, na caixa de dialogo Results Table

Display Settings.
Rétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Accuracy (Precisao) Mostra a precisao das Numero S
amostras de padrao e de controle de
qualidade (QC). Para outros tipos de
amostra, esse valor é exibido como N/A.
Para padrdes de concentragao
conhecidos, a precisdo das amostras de
padrao e QC é definida como 100%
x (Calculated Concentration)/(Actual
Concentration).
Accuracy (Aceitacao de precisdo) Mostra o status Texto N
Acceptance de aceitagao da recuperacao.
Acq. Method (Nome do método de aquisi¢ao) Mostra Texto S
Name 0 nome do método de aquisi¢do usado
para adquirir a amostra.
Acquisition Date | (Data e hora da aquisi¢do) Mostra a data Texto S
& Time e a hora em que a amostra foi adquirida.
Actual (Concentragéo real) Para amostras de Numero S
Concentration padrao e QC, mostra a concentragao
conhecida esperada.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Adduct/ Charge

(Aduto/Carga) Mostra o estado dos
adutos ou da carga do composto. No
fluxo de trabalho direcionado, este valor
€ definido pelo usuario. No fluxo de
trabalho n&o direcionado, esse valor

€ configurado automaticamente pelo
software se for habilitada a opcao de
agrupamento por adutos.

Texto

N

Area

(Area) Mostra a area do pico detectada.
Se nenhum pico foi detectado, esse
valor sera definido como N/A(N/A).

Numero

Area / Height

(Area/Altura) Mostra a area do pico
detectada dividida pela altura. Se
nenhum pico foi detectado, esse valor
sera definido como N/A (N/A).

Numero

Area Ratio

(Proporgao da area) Para analitos que
usam um padréo interno, mostra a
proporgao do analito Area parao IS
Area. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padrio interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

Numero

Area Ratio of
comparison

(Proporgao de comparacgao da area)
Mostra a proporgéo da area da amostra/
amostra de controle.

* Se nao for descoberto nenhum pico
no controle, o valor sera N/A (N/A).

» Se nao for descoberto nenhum pico
na amostra, o valor € 0.

» Se cada pico da amostra estiver
abaixo do Area Ratio Threshold, o
valor sera N/A (N/A).

» Se nenhuma amostra de comparagao
for usada, o valor € No control
sample (Nenhuma amostra de
controle).

» Para a amostra de controle, a relagao
da area para os picos descobertos &
sempre 1.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Asymmetry
Factor

(Fator de assimetria) Mostra a distancia
da linha de centro do pico até a
inclinagao reversa dividida pela distancia
da linha de centro do pico até

a inclinacdo frontal, com todas as
medicdes feitas até 10% da altura
maxima do pico.

Numero

S

AutoPeak
Asymmetry

(Assimetria do AutoPeak) Mostra a
relacao entre a assimetria do pico
integrado e a simetria esperada baseada
no modelo. A relagdo igual a 1 indica

um bom ajuste. Se o valor ndo for 1, a
fonte de ions pode estar saturada ou a
integracao pode nao estar correta.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero

AutoPeak
Candidate
Model Quality

(Qualidade do modelo de candidato
AutoPeak) Mostra a adequacgao do pico
para uso na criacdo de um modelo de
pico. Se o valor for significativamente
maior que 1, a amostra usada para

criar o método de quantificacao é
inadequada. Use um pico que apresente
uma resposta maior ao criar o modelo e
aplicar esse pico a todas as amostras.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero

AutoPeak Group
Confidence

(Confianga do grupo AutoPeak) Indica
a probabilidade de que o grupo de
picos reais esteja integrado e de que a
integrac&o nao inclua um pico de ruido
falso-positivo.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

AutoPeak
Integration
Quality

(Qualidade da integragéo
AutoPeak)Mostra a qualidade dos
dados. A qualidade é representada
como um valor de 0 a 1. Se a qualidade
for inferior a 0,6, investigue melhor a
integracéo.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero

N

AutoPeak Model
Source

(Fonte do modelo AutoPeak) Mostra os
nomes das amostras e componentes
que foram usados na modelagem

dos picos. Se o componente usado

na modelagem n&o for o mesmo
componente integrado, avalie o modelo
para determinar se ele é adequado.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero

AutoPeak Num
Peaks

(Quantidade de picos do AutoPeak)
Mostra o niumero dos picos adjacentes
(convoluidos) detectados pelo algoritmo.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero

AutoPeak Peak
Width
Confidence

(Confianga de largura de pico do
AutoPeak) Mostra o nivel de confianca
na largura do pico. O valor 1 indica

que a largura de pico real e a largura

de pico esperada sdo iguais. Um valor
maior que 1 indica que a largura de

pico real é maior que a largura de pico
esperada. Um valor menor que 1 indica
que a largura de pico real é menor que a
largura de pico esperada ou que o pico é
mais amplo devido a uma alteragdo nas
condigbes cromatograficas.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Numero
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

AutoPeak
Saturated acc

(AutoPeak saturado) Se a opgéo
Saturation correction tiver sido usada
€ 0 pico correspondente tiver sido
saturado, de modo que o modelo
ajustado seja ampliado acima do pico,
este campo mostrara Yes (Sim). Caso
contrario, a coluna ficara em branco.
Se a precisao e %CVs das amostras a
concentragdes mais altas n&o estiverem
dentro do intervalo aceitavel, ajuste a
Saturation correction.

Aplicavel somente para métodos de
processamento que usam o algoritmo de
integracao AutoPeak.

Texto

N

Barcode

(Codigo de barras) Mostra o ID exclusivo
de uma amostra. O ID exclusivo é
inicializado desde o valor originalmente
especificado no lote usado para adquirir
os dados.

O Barcode pode conter até 20
caracteres. O Barcode nao pode conter
nenhum desses caracteres invalidos:
\/:;*?"<>=o0ucaracteres de 0 a 31
da tabela ASCII.

Texto

Baseline Delta/
Height

(Delta/Altura da referéncia) Mostra o
valor absoluto da diferenca entre a altura
da referéncia, no inicio do pico e no

final do pico, e a altura real do pico.
Valores superiores a 0,1 indicam que a
referéncia pode ndo ter sido integrada
corretamente e que o pico deve ser
revisado.

Numero

Calculated
Concentration

(Concentragao calculada) Para padroes
de concentracido conhecidos, mostra

o valor da concentracéo calculado de
retorno a partir da curva de calibracao.
Equacgdbes de regressao descrevem
como uma regressao € realizada pelos
varios tipos e ponderacao de regressao.

Numero
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Esta coluna esta sempre visivel na
tabela de resultados. Na caixa de
didlogo Column Settings, a caixa de
sele¢éo nao fica disponivel.

O Component Name pode conter até 50
caracteres.

Nota:

* O Component Name pode ser
alterado somente no método de
processamento e ndo na Results
Table.

» Esta coluna é obrigatéria para
a transferéncia do Sistema de
gerenciamento de informacgoes
laboratoriais (LIMS).

Rétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Combined Score | (Pontuagdo combinada) (Opcional) Numero N
Mostra uma pontuagado de numero unico
que pode ser usada para fins de
comparacao relativa.
Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.
Comparison (Comparagao) Exibe os componentes na Numero N
amostra de comparacao.
Component (Comentario do componente) Mostra um Texto N
Comment comentario arbitrario sobre o analito ou
padrao interno que se aplica a todas as
amostras.
Component (Nome do grupo do componente) Mostra Texto N
Group Name qualquer nome de grupo associado com
0 analito ou padrao interno.
Component (Indice do componente) Mostra o indice Numero S
Index do analito ou padrao interno no método
de processamento original.
Component (Nome do componente) Mostra o nome Texto S
Name do analito ou padré&o interno.
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minutos do final de elui¢gao do analito,
quando a intensidade do pico esta em
5% da altura do pico.

Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Component (Tipo de componente) Mostra o tipo de Texto N
Type analito: Quantifier, Qualifier ou Internal
Standard.
Conc. Units (Unidades de concentragao) Mostra as Texto S
unidades de concentracgao.
Concentration (Aceitacao da concentragdo) Mostra o Numero N
Acceptance status de aceitagao da concentragao
calculada.
Concentration (Proporgao da concentragao) Para Numero N
Ratio analitos que usam um padréo interno,
mostra a propor¢ao do Actual
Concentration para o IS Actual
Concentration. Para padrbes internos
ou para analitos sem um padrao interno,
o valor é definido como N/A(N/A).
Difference from | (Diferenca do tempo médio da amostra) Numero N
Average Sample | Mostra a diferenca entre o tempo da
Time analise para essa amostra e o tempo de
analise médio para todas as amostras.
Dilution Factor |(Fator de diluicao) Mostra o fator pelo Numero S
qual a amostra foi diluida. Esse fator é
usado no calculo da curva de calibragao.
End Time (Tempo final) Mostra o tempo de Numero S
retengao final do pico detectado, em
minutos.
End Time at 10% | (Tempo final a 10%) Mostra o tempo, em Numero N
minutos, ao longo da parte traseira do
pico quando a intensidade do pico esta
em 10% da altura do pico.
End Time at 5% |(Tempo final a 5%) Mostra o tempo em Numero N
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Expected lon
Ratio

(Proporgéao de ions esperada) Mostra
a proporgao de ions esperada para
amostras desconhecidas, QC e padrao.

Para cada componente em um grupo,
a Expected lon Ratio é a média das
proporc¢oes de ions dos padrdes. Um
padrao n&o esta incluido no calculo da
Expected lon Ratio do componente se
as seguintes condi¢des se aplicarem:

1. A area do pico é N/A.

2. A coluna Use ndo esta selecionada.

Numero

S

Expected RT

(RT esperado) Mostra o tempo de
retencao esperado original do método de
processamento, em minutos.

Numero

Expected MW

(Peso molecular esperado) Mostra o
peso molecular original esperado, a
partir do método de processamento, em
Da.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrucao de massa.

Numero

Formula

(Formula) (Opcional) Mostra uma
férmula quimica valida. Se a férmula
quimica for invalida, ela nao sera
mostrada pelo software. Se a formula
quimica for valida, as colunas Mass
(Da) e Isotope serdo preenchidas
automaticamente.

Texto
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Formula
Confidence

(Confianga da formula) Mostra o nivel
de confianga do Formula Finder Score
como porcentagem. E calculada com
base em:

* Como o espectro de MS atual se
encaixa no espectro teorico para o
composto, com base na massa.

+ Como o espectro MS/MS adquirido
se encaixa no espectro MS/MS
encontrado no banco de dados do
software LibraryView.

A pontuacao do espectro MS possui
duas vezes o peso da pontuagao do
espectro MS/MS.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Texto

N

Formula Finder

(Buscador de férmulas) Mostra a
pontuacgdo de numero unico que pode
ser usada para fins de comparacao
relativa. O valor pode ser atualizado ao
usar dados da tabela de resultados do
Formula Finder na revisao do pico.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Formula Finder
Results

(Resultados do buscador de
férmulas) (Opcional) Mostra a melhor
correspondéncia dos resultados do
buscador de férmulas.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Texto

Formula Finder
Score

(Pontuacéo do buscador de férmulas)
(Opcional) Mostra uma pontuacgao de
numero unico que pode ser usada para
fins de comparacao relativa.

Numero
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Found at
Fragment

(Encontrados em fragmento) (Opcional)
Mostra o melhor Fragment Mass (Da)
solicitado no qual foram encontrados
espectros correspondentes.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

S

Found at Mass

(Encontrados em massa) (Opcional)
Mostra o melhor Extraction Mass (Da)
solicitado no qual foram encontrados
espectros correspondentes.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Fragment Mass

(Massa do fragmento) (Opcional)
Mostra o Mass Fragment, conforme
especificado no método. O precursor
do fragmento é extraido do MS/MS na
coluna Extraction Mass (Da). Quando
fornecido, este valor deve ser numérico.

Numero

Fragment Mass
Error (ppm)

(Erro de massa do fragmento (ppm))
(Opcional) Mostra a diferenca entre o
Found at Fragment e o Fragment Mass,
em ppm.

Numero

Fragment Mass
Error (mDa)

(Erro de massa do fragmento (mDa))
(Opcional) Mostra a diferenca entre o
Found at Fragment e o Fragment Mass,
em mDa.

Numero

Fragment Mass
Error
Confidence

(Confianga do erro de massa do
fragmento) (Opcional) Mostra o nivel
de confianca no erro de massa do
fragmento.

Texto

Height

(Altura) Mostra a altura do pico
detectada. Se nenhum pico foi
detectado, esse valor sera definido como
N/A (N/A).

Numero

Height Ratio

(Proporcao da altura) Para analitos que
usam um padrao interno, mostra a
proporcao do Height para o IS Height.
Para padrdes internos ou para analitos
sem um padréao interno, o valor é
definido como N/A(N/A).

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Index (indice) Mostra o indice da linha no Numero N

original, de forma ndo ordenada. Se uma
tabela for ordenada baseada em outra
coluna, entao ela pode retornar a forma
original ao ser ordenada nessa coluna.

Injection Volume | (Volume da injecdo) Mostra o volume da Numero S
amostra definido no método e injetada
pelo gerador de amostras automatico.

Integration (Aceitagao da integragcado) Mostra o Numero N
Acceptance quanto a integrag&o do pico atende
aos critérios de aceitacdo. E calculada
com base nesses fatores, conforme
configurado nas regras de alerta:

* Qualidade da integragao
» Fator de assimetria
+ Largura total do pico, em minutos

* Erro do tempo de retengdo, medido
como porcentagem ou em minutos

Integration Type |(Tipo de integragéo) Mostra o tipo de Texto S
integracéo.

» Baseline: um pico autbnomo que foi
integrado normalmente.

+ Valley: indica que houve dois picos
adjacentes e que o sinal ndo retornou
para o valor da referéncia entre eles.

* N/A (N/A): indica que nenhum pico foi
detectado.

* Manual: indica que o pico foi
manualmente integrado.
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de ions. Proporgcdes de ions séo
determinadas quando pelo menos duas
transicdes MRM de um unico analito
foram coletadas para um grupo.

Todos os analitos em um grupo
constituem um subgrupo de Analitos.
Todos os padrdes internos em um
grupo constituem um subgrupo de IS.
O primeiro componente num subgrupo
& usado como ions do quantificador. O
restante dos componentes do subgrupo
€ usado como ions do qualificador.

Proporgéo de ions = (Areg do pico ou
altura do qualificador) | (Area do pico ou
altura do quantificador)

A proporcéo de ions pode ser calculada
para a area do pico ou altura do pico.
Se 0 método de processamento usar

a area para a regressao do primeiro
componentes, ou seja, 0 componente
para o qual o indice do componente for
1, na Results Table, a area do pico sera
usada para calcular a proporgéo de ions
para toda a Results Table. Se a altura

€ usada para a regressao do primeiro
componente, entéo a altura do pico é
usada para calculo.

* Se um componente nao for membro
de um grupo, o valor de lon Ratio
sera definido como N/A(N/A).

» Se 0 pico nao for encontrado, o valor
de lon Ratio sera definido como
N/A(N/A).

» Se a proporgao de ions for aplicada a
todos os componentes nos subgrupos
do analito e IS, o qualificador sera o
quantificador.

* Se aintegragéao alterar para
ambos os picos do quantificador e

Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
lon Ratio (Proporgéao de ions)Mostra a proporgao Numero S
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS

qualificador, a razédo entre os ions
sera recalculada.

Nota: O usuario pode definir regras
de alerta para a proporgao de ions no
método de processamento.

lon Ratio (Aceitagao da proporgao de ions) Mostra Numero N
Acceptance o status de aceitagdo da proporgao de

ions.
lon Ratio (Confianga da proporgao de ions) Mostra Texto N
Confidence o nivel de confianga na proporgao de

ions.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

IS (Padrao interno) Mostra se a linha € um Numero N
padrao interno. Uma caixa de selegao
marcada indica que o componente para
a linha é um padréo interno, ndo um
analito.

Nota: A caixa de selecao IS é
selecionada automaticamente para
nomes de amostras que contém .heavy
Ou -Cis porque essas amostras sao
definidas como padrdes internos em
fluxos de trabalho de protedmica. Para
outros fluxos de trabalho, n&o sédo
padrdes internos, entdo a caixa de
selecao IS deve ficar desmarcada.

IS Actual (Concentragéo real do IS) Mostra a Numero N
Concentration concentragao real para o padrao interno
associado ao analito atual. Para padrdes
internos ou para analitos sem um

padrao interno, o valor é definido como
N/A(N/A).

IS Area (Area do IS) Mostra a area para o Numero N
padrao interno associado ao analito
atual. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padréo interno, o valor
¢é definido como N/A(N/A).
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

IS Area / Height

(Area/Altura do IS) Mostra a proporgéo
do IS Area para o IS Heightpara o
padrao interno associado ao analito
atual. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padrao interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

Numero

N

IS Baseline
Delta / Height

(Delta/Altura da referéncia do I1S) Mostra
o valor absoluto da diferenca de altura
entre a referéncia, no inicio do pico € no
final do pico, e a altura real do pico para
0 padrao interno. Valores superiores a
0,1 indicam que a referéncia pode nao
ter sido integrada corretamente e que o
pico deve ser revisado.

Numero

IS Comment

(Comentario do IS) Mostra um
comentario arbitrario para o padrao
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padréo interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Texto

IS End Time

(Tempo final do IS) Mostra a hora em
que termina a aquisi¢ao para o padréo
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padrao interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Numero

IS Expected MW

(Peso molecular IS esperado) Mostra o
peso molecular esperado para o padrao
interno associado com o analito atual,
em Da. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padréao interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrugdo de massa.

Numero

IS Expected RT

(Tempo de retencao esperado do IS)
Mostra o tempo de retencéo esperado
para o padrao interno associado ao
analito atual. Para padrdes internos ou
para analitos sem um padrao interno, o
valor é definido como N/A(N/A).

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
IS Height (Altura do IS) Mostra a altura para Numero N

0 padrao interno associado ao analito
atual. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padrao interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

IS Integration (Tipo de integracéo do IS) Mostra Texto N
Type o tipo de integracao para o padrao
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padréo interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

IS Mass Info (Informagdes da massa do IS) Mostra as Texto N
informacdes sobre massa para o padrao
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padréo interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

IS MW (Peso molecular IS) Mostra o peso Numero N
molecular encontrado para o padréao
interno associado com o analito atual,
em Da. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padrio interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrucao de massa.

IS MW Delta (Da) | (IS MW Delta (Da)) Mostra a diferenca Numero S
entre o peso molecular esperado e
encontrado para o padrao interno, em
Da.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrucao de massa.

IS MW Delta (IS MW Delta (ppm)) Mostra a diferenca Numero S
(ppm) entre o peso molecular esperado e

encontrado para o padrao interno, em

ppm.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrucdo de massa.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

IS Name

(Nome do IS) Mostra o nome do padréao
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padrao interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Texto

N

IS Peak
Comment

(Comentario do pico do IS) Mostra

um comentario do pico para o padrao
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padréo interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Texto

IS Quality

(Qualidade do IS) Mostra a qualidade
do padrao interno associado ao analito
atual. Para padrdes internos ou para
analitos sem um padréo interno, o valor
é definido como N/A(N/A).

Numero

IS Region
Height

(Altura da regiao do IS) Mostra a altura
para a regido do padrao interno. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padrao interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Numero

IS Retention
Time

(Tempo de retencao do IS) Mostra

o tempo de retencao para o padréo
interno associado ao analito atual. Para
padrdes internos ou para analitos sem
um padrao interno, o valor é definido
como N/A(N/A).

Numero

IS Signal / Noise

(Sinal/Ruido do IS) Mostra a relagéo
sinal-ruido para o padrao interno
associado ao analito atual. Para padrdes
internos ou para analitos sem um
padrao interno, o valor é definido como
N/A(N/A).

Numero

IS Start Time

(Tempo de inicio do IS) Mostra o

tempo de inicio para o padrao interno
associado ao analito atual. Para padrdes
internos ou para analitos sem um
padrao interno, o valor é definido como
N/A(N/A).

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
IS Total Width (Largura total do IS) Mostra a largura Numero N

total para o padrao interno associado ao
analito atual. Para padrdes internos ou
para analitos sem um padrao interno, o
valor é definido como N/A(N/A).

IS Width at 50% |(Largura do IS a 50%) Mostra a Numero N
largura em 50% para o padrao interno
associado ao analito atual. Para padrdes
internos ou para analitos sem um

padrao interno, o valor é definido como

N/A(N/A).
Isotope (Confianga do is6topo) Mostra o nivel de Texto N
Confidence confianga da razao isotopica.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho

qualitativos.
Isotope Ratio (Proporgéao do is6topo) Identifica a Ndmero N
Difference diferenca entre o padrao isotépico

tedrico (com base na formula) e
0 padrao isotdpico dos espectros
adquiridos.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho

qualitativos.
LC Method (Método de LC) Mostra o nome do Texto N
método de LC usado para adquirir os
dados.
Library (Confianga da biblioteca) Mostra o nivel Texto N
Confidence de confianga na Library Hit com base

no Library Score do resultado.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Library Hit

(Resultado da biblioteca) Mostra o nome
do composto da melhor correspondéncia
com a biblioteca, ou seja, o composto
com a maior pontuagao de pureza e

a férmula correspondente a formula
solicitada.

O valor pode ser atualizado ao usar
dados da grade Peak Review Library
Search Results na revisao do pico.
Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Texto

N

Library Score

(Fonte da biblioteca) Mostra até que
ponto a correspondéncia da biblioteca
combina com a massa encontrada.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Mass Error
(ppm)

(Erro de massa (ppm)) Mostra a
diferenga entre a massa encontrada e a
massa extraida, expressa em partes por
milhao.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Mass Error
(mDa)

(Erro de massa (mDa)) Mostra a
diferenga entre a massa encontrada
€ a massa extraida, expressa em
miliDaltons.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Mass Error
Confidence

(Confianga do erro de massa) Mostra o
nivel de confianga no erro de massa.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Texto
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Mass Info (Informagbes de massa) Mostra Texto S

informacdes sobre a massa associadas
ao componente.

+ Para experimentos MRM, é Q1/Q3 e
para experimentos de perfil ou analise
completa, é Start - Stop.

» Para os experimentos UV, ADC
ou DAD, sao as informacobes de
comprimento da onda (DAD) ou do
canal (UV/ADC).

Se a massa do fragmento existir, ela
sera usada para extracao XIC.

Se n&o houver massa de um fragmento,
a massa precursora devera ser usada
para extragao XIC.

Modified (Modificado) Mostra se os parametros de Numero S
descoberta de pico foram modificados.
Uma caixa de selegdo marcada indica
que os parametros de descoberta de
pico no método de processamento
foram modificados usando o painel Peak

Review.

MS Method (Método de MS) Mostra o nome do Texto N
método de MS usado para adquirir os
dados.

MW (MW) Mostra o peso molecular Numero S

encontrado do analito, a partir do grafico
reconstruido, em Da.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrugcdo de massa.

MW Delta (Da) (MW Delta (Da)) Mostra a diferenga Numero S
entre o peso molecular esperado e
encontrado, em Da.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrugcdo de massa.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

MW Delta (ppm)

(MW Delta (ppm)) Mostra a diferenca
entre o peso molecular esperado e
encontrado, em ppm.

Aplicavel somente aos fluxos de trabalho
da reconstrucdo de massa.

Numero

S

Non-Targeted
Peak

(Pico nao direcionado) Indica se o pico
foi encontrado pelo Enhanced Peak
Finder.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

Numero

Operator Name

(Nome do operador) Mostra o nome do
operador do instrumento que adquiriu a
amostra.

Texto

Original
Filename

(Nome do arquivo original) Mostra o
nome do arquivo.

Texto
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Outlier Reasons | (Razdes do valor discrepante) Quando Texto N

uma remogao automatica de valores
discrepantes foi habilitada no método
de quantificacdo, mostra que critério
foi encontrado fora dos limites pré-
determinados para o componente.

A coluna Outlier Reasons é vinculada
as regras para remogao automatica

de valores discrepantes no método de
quantificagdo. E uma coluna predefinida
na tabela de resultados.

O motivo pelo qual o anexo é sinalizado:

* Accuracy
» Concentration
* Proporgao de ions

Se ha um pico para um dos
quantificadores ou qualificadores,
entdo a proporgao de ions sera
sinalizada pelos dois componentes.
Se nenhum desses componentes
tiver picos, a proporgao de ions nao
sera sinalizada para nenhum dos
componentes.

* Na&o é possivel calcular a proporgao
de ions prevista

* Uma regra de sinalizagao
personalizada criada pelo usuario
falhou

Peak Comment |(Comentario do pico) Mostra um Texto N
comentario arbitrario para a linha.

Plate Number (Numero da placa) Mostra o numero Texto S
de placa do gerador de amostras
automatico usado para adquirir dados,
conforme indicado no Editor de lote.

Points Across (Pontos ao longo da referéncia) Mostra o Numero N
Baseline numero de analises ao longo do pico.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Points Across
Half Height

(Pontos ao longo de metade da altura)
Mostra o niumero de varreduras em

um pico com aproximadamente 50% da
altura.

Numero

N

Polarity

(Polaridade) Mostra a polaridade do
experimento usado para adquirir a
amostra.

Texto

Precursor Mass

(Massa do precursor) Mostra

os parametros de entrada do
processamento obtidos do método de
processamento.

Esta coluna esta sempre visivel na
tabela de resultados. Na caixa de
dialogo Column Settings, a caixa de
selecdo néo fica disponivel.

Numero

Proc. Method
Name

(Nome do método de processamento)
Mostra o nome do método de
processamento que criou a Results
Table.

Texto

Quality

(Qualidade) Mostra a qualidade do pico
integrado. A area do pico integrado e

a area de uma janela RT maior sao
comparadas. Um valor de 0 indica que
0 pico esta mal integrado ou que nao
ha pico. Um valor de 1,0 indica um

pico bem integrado que nao precisa ser
analisado.

Numero

Rack Number

(Numero do rack) Mostra o numero
da bandeja do gerador de amostras
automatico usado para adquirir dados,
conforme indicado no editor de lote.

Texto

Region Height

(Altura da regiao) Mostra a altura de pico
do pico mais alto na proximidade do pico
detectado. Isso é util em conjunto com

o campo Quality. Picos com uma baixa
qualidade que também tém uma Region
Height razoavel devem ser revisados.
Se o Region Height for pequeno, nao
havera um pico significativo.

Numero
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Rétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Relative RT (RT relativo) Para analitos que estao Numero S

usando um padrao interno, mostra a
propor¢ao do Retention Time para o IS
Retention Time. Para padrdes internos
ou para analitos sem um padrao interno,
o valor é definido como N/A(N/A).

Reportable (Reportavel) Mostra se o resultado esta Numero S
incluido em relatérios, exportacées e
transferéncias de LIMS.

Retention Time [(Tempo de retengéo) Mostra o tempo Ndmero S
de retencao real do pico detectado, em
minutos.
Retention Time [ (Delta do tempo de retengao) Mostra Numero N
Delta (min) a diferencga entre o tempo de retengéo

definido para a massa e o tempo de
retencao real.

Retention Time |(Erro do tempo de retencédo (%)) Mostra Numero N
Error (%) o erro percentual encontrado entre
"Found at RT" e "Expected RT".

Aplicavel somente a fluxos de trabalho
qualitativos.

RT Confidence [(Confianga do RT) Mostra a confianga no Texto N
tempo de retencéao.

Aplicavel somente a fluxos de trabalho

qualitativos.
Sample (Comentario da amostra) Mostra um Texto S
Comment comentario especificado pelo usuario

para a amostra.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Sample ID

(ID da amostra) Mostra um identificador
especificado pelo usuario para a
amostra. O Sample ID (Nome da
amostra) é especificado no Batch Editor
(Editor do lote ) antes da submissao da
amostra para aquisicao.

Se o fluxo de trabalho de adi¢ao

padrao for ativado no método de
processamento, o Sample ID sera
usado como um identificador de grupo
para cada grupo de adi¢édo padrao.

O SCIEX OS vincula cada amostra

com uma concentracédo de analitos
desconhecida a amostras as quais foram
adicionadas concentra¢des conhecidas
e variadas do mesmo analito.

O Sample ID pode conter até 252
caracteres. O Sample ID nio pode
conter nenhum desses caracteres
invalidos: \/ : ; * ? "< > = ou caracteres
de 0 a 31 da tabela ASCII.

Texto

S

Sample Index

(Indice da amostra) Mostra o indice da
amostra atual.

Nota: Esta coluna é bloqueada e
sempre exibida a esquerda da Results
Table.

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
Sample Name (Nome da amostra) Mostra um nome Texto S

especificado pelo usuario para a
amostra. O Sample Name (Nome da
amostra) é especificado no Batch Editor
(Editor do lote ) antes da submissao da
amostra para aquisicao.

O Sample Name deve conter entre 1 e
252 caracteres. O Sample Name nao
pode conter nenhum desses caracteres
invalidos: \/ : ; * ? "< > = ou caracteres
de 0 a 31 da tabela ASCII.

Nota: Esta coluna é bloqueada e
sempre exibida a esquerda da Results

Table.
Sample Type (Tipo de amostra) Mostra o tipo de Texto S
amostra.
Scanned (Codigo de barras analisado) Mostra o Texto S
Barcode cédigo de barras digitalizado antes da
injecéo.
Signal / Noise (Sinal/Ruido) Mostra uma estimativa da Numero S

relagdo entre a altura do pico para o
pico detectado e o ruido apresentado no
cromatograma.

Para o algoritmo de integragéo
AutoPeak , , o ruido é estimado usando
o ruido relativo calculado e a linha base
na posigao proxima ao pico. O algoritmo
MQ4 usa uma abordagem similar, exceto
que a linha base é estimada usando o
cromatograma inteiro.

Slope of (Inclinacao da referéncia) Mostra a Numero N
Baseline inclinagao do pico integrado a partir da
referéncia:

((Intensidade no fim do pico) —
(intensidade no inicio do pico)) + largura
do pico

Start Time (Tempo inicial) Mostra o tempo inicial Numero S
real do pico detectado, em minutos.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Start Time at
10%

(Tempo inicial a 10%) Mostra o tempo,
em minutos, ao longo da parte dianteira
do pico, quando a intensidade do pico
esta em 10% da altura do pico.

Numero

N

Start Time at 5%

(Tempo inicial a 5%) Mostra o tempo, em
minutos, ao longo da parte dianteira do
pico, quando a intensidade do pico esta
em 5% da altura do pico.

Numero

Std Addition
Accuracy

(Precisao de adicdo de padrdes)

Mostra a precisao das amostras de
concentragdes conhecidas que sao
quantificadas pela adicao de padrdes de
concentragao variada. Quando o fluxo
de trabalho com adic&o padrao esta
ativado no método de processamento,

o Sample Type de todas as amostras

é definido automaticamente como
Standard. Se Sample Type for alterado
para outro tipo, ou se o fluxo de trabalho
da adigao padrao nao for habilitado,
esse valor sera definido para N/A

(N/A). Para amostras de concentragao
conhecidas, como uma amostra do
controle de qualidade em um lote, o Std
Addition Accuracy sera definido como:

100% x (concentragdo calculada da
adigdo padrao)/(concentragéo real da
adigdo padréo).

Numero

Std Addition
Actual
Concentration

(Concentragao real da adigéo padrao)
Mostra a concentracédo conhecida
esperada especificada pelo usuario

para amostras que sao quantificadas
por adicao padrao. Por exemplo, uma
amostra de controle de qualidade em um
lote. Se Sample Type nao for Standard,
este valor sera definido como N/A(N/A).

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel

com LIS
Std Addition (Concentragéo calculada da adi¢ao Numero N
Calculated padrao) Mostra o valor da concentragéao

Concentration inversamente calculada ao extrapolar

a curva de adi¢ao padrao para a
intersecdo de x por meio de regressao
linear e sem aplicar ponderacéo. No
caso de amostras quantificadas por
adicdo padrao, Std Addition Calculated
Concentration é definida como:

Intercept/Slope

Se o Sample Type nao for Standard,
se o fluxo de trabalho com adicao
padrao nao estiver ativado no método
de processamento ou se nenhum
pico for encontrado nas amostras nao
enriquecida de um grupo com adig¢ao
padrao, este valor sera definido como
N/A(N/A).

Super group ID | (Supergrupo) Scout Triggered MRM Texto N
(stMRM) algoritmo, modo de grupo:
0 nome do supergrupo ao qual uma
transicdo de marcados e transi¢cao
dependente foram atribuidas.

Tailing Factor (Fator caudal) Mostra a distancia da Numero N
inclinagao frontal do pico até a inclinagao
traseira, dividida por duas vezes a
distancia da linha de centro do pico da
inclinagao frontal. Todas as medigbes
séo feitas a 5% da altura maxima do

pico.
Time Since First | (Tempo desde a primeira amostra Numero N
Sample (min) (minutos)) Mostra a quantidade de

tempo, em minutos, desde que a
aquisicao da primeira amostra foi

iniciada.
Time Since Last | (Tempo desde a ultima amostra Numero N
Sample (sec) (segundos)) Mostra a quantidade de

tempo, em segundos, desde que a
aquisicao da ultima amostra foi iniciada.
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Rotulo

Descrigao

Formatar

Compativel
com LIS

Total Width

(Largura total) Mostra a largura do pico
cromatografico, em minutos, na linha
base.

Numero

S

Used

(Usado) Mostra se o resultado sera
usado.

« Para todas as amostras, uma caixa
de selecdo marcada indica que o
resultado sera usado no calculo dos
valores de referéncia e execugao das
regras de sinalizacao.

* No caso de amostras padrao, uma
caixa de sele¢ao marcada indica
que o resultado na construgcao dos
calculos da curva de calibracéo,
regressao e estatisticas.

« Para amostras de QC, uma caixa
de selecdo marcada indica que o
resultado € usado para o calculo
estatistico de controle de qualidade.

» Para outros tipos de amostras, uma
caixa de sele¢ao marcada indica que
o resultado é usado nos calculos.

Numero

Vial Number

(Numero do frasco) Mostra o nimero
do frasco no gerador de amostras
automatico usado para adquirir dados,
conforme originalmente especificado no
lote.

Texto

Width at 10%

(Largura a 10%) Mostra a largura do
pico mensurado em 10% da altura do
pico.

Numero

Width at 5%

(Largura a 5%) Mostra a largura do pico
mensurado em 5% da altura do pico.

Numero

Width at 50%

(Largura a 50%) Mostra a largura do
pico mensurado a meia altura.

Numero

XIC Width (Da)

(Largura do XIC (Da)) Mostra a largura
do cromatograma dos ions extraidos, em
daltons.

Numero
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Roétulo Descricao Formatar Compativel
com LIS
XIC Width (ppm) | (Largura do XIC (ppm)) Mostra a largura Numero S

do cromatograma dos ions extraidos, em
ppm (partes por milhao).

Filtros de aceitacao

Use a opcéo Filter by Flag no menu Filtro referente a coluna da Results Table para escolher
se deve filtrar a coluna com base nos critérios de aceitagdo. A Results Table pode ser filtrada
em critérios de aceitagao, como a seguir:

+ Pass: Mostra as linhas que correspondem aos critérios definidos no método de
processamento.

* Fail: Mostra as linhas que nao correspondem aos critérios definidos no método de
processamento.

Figura 6-26: Filtrar por marcador

Filter by Flag » Pass

Text Filters 3 Fail

Os filtros de aceitagao podem ser selecionados para qualquer coluna para a qual uma regra
de marcador tenha sido aplicada, bem como os seguintes critérios de aceitagao:

* Accuracy

* Accuracy Acceptance

*  Asymmetry Factor

+ Calculated Concentration

» Concentration Acceptance
* Integration Acceptance

* Quality

* Retention Time Delta (min)

* Erro de tempo de retengéo (%)

+ Total Width
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Sinalizadores de confianga

Utilize o critério de aceitacao para definir linhas de qualificagéo. Linha de qualificacdo € uma
linha na qual os critérios de aceitacdo correspondem aos critérios definidos no método de
processamento.

Figura 6-27: Linhas de qualificagao

Define a gualifying row:

% Ion ratio

& hass errar

é Frag. mass error

foa RT
MC [sotope

Ilh Library
Cth Farmula

SIS SS S S
NSNS S SIS
SN NENSESSS @
SIS IS S SIS

Os sinalizadores mostram o status de confianga para cada linha a qual a Regra qualitativa
ou a Aceitacio da proporcao de ions é aplicada. Para obter informacdes sobre as regras de
alerta, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Dica! A Tabela de resultados pode ser filtrada usando os filtros do sinalizador de confianga.
Marque a caixa de selecdo Qualify for Rules Filters para alternar a vista da tabela de
resultados entre as linhas que correspondem e as que nao correspondem aos filtros de
confianga. Os filtros de confianga incluem: Pass, Marginal, Fail e N/A.

Tabela 6-6: Sinalizadores de confianga

icone Descrigdo
Sinalizador
v Exibe quais componentes estdo de acordo com os niveis de confianca

definidos no método de processamento.

Exibe quais componentes estdo em uma determinada margem percentual
definida no método de processamento.

® Exibe quais componentes estido fora do porcentual aceitavel no método de
processamento.
Exibe quais parametros de confianca nao sao aplicaveis para o
componente.
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Componentes e lista de grupos

Quando uma tabela de resultados é aberta, uma lista dos componentes e grupos atuais &
exibida a esquerda da janela principal. Use essa lista para alterar quais componentes sao
visiveis nos resultados, assim como em qualquer painel Peak Review ou Calibration Curve
conectado. Todas as informacbes sao exibidas como se fossem definidas no método de
processamento.

Figura 6-28: Components and Groups

Samples | Components and Groups -

All Components

All Internal Standards
Internal Std Cluant

Internal 5td lon Ratio

All Analytes
25-0OH-VitD3-Quant

25-0H-VitD32 lon Ratio
25-0H-VitD2-Cuant
25-0H-VitD2 lon Ratio

Cliqgue em um item individual na lista para exibir somente os componentes daquele item.
Utilize Shift+click ou Ctri+click para selecionar itens multiplos, por exemplo, dois analitos
especificos.
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Dica! Altere a largura da lista arrastando a margem direita do painel para a esquerda ou
direita.

A ordem das linhas na tabela de resultados néo é afetada pelo filtro. A tabela é predefinida
para ser solicitado primeiro pela amostra e depois pelo componente, seguindo a ordem
indicada no método de processamento.

Tabela 6-7: Op¢oes

Rétulo Descrigcao

Show IS (Mostrar IS) Clique para exibir as linhas na Results Table tanto

para o analito atualmente selecionado como para o padrao interno
correspondente. Isso equivale a clicar no analito e depois clicar no
padrao interno enquanto pressiona a tecla Ctrl, de forma que ambos séo
selecionados.

Find (Buscar) Clique para encontrar os itens da lista que correspondem com o

texto especifico.

Revisao dos picos

Procedimentos de pré-requisito

Abra uma Tabela de resultados.

Utilize o painel Peak Review para:

Inspecionar visualmente os cromatogramas brutos para que a qualidade do
processamento de confirmagao do pico seja determinado.

Corrija os cromatogramas que nao foram integrados corretamente, ajustando os
parametros de confirmacéo do pico ou selecionando manualmente o inicio e pontos
finais para integracdo. Apés um cromatograma ser reintegrado, a tabela de resultados é
atualizada automaticamente com a nova area do pico e outros parametros.

Inspecione visualmente os espectros MS e MS/MS do XIC integrado.

Revise os resultados de localizacido de formulas e da pesquisa na biblioteca e, se
necessario, atualize manualmente os resultados na tabela de resultados.

(Fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Inspeciona visualmente o espectro Average e o
espectro Reconstruction.

(Fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Corrige cromatogramas em que a regiao XIC
nao foi selecionada adequadamente, ajustando os parametros de busca do pico ou
selecionando manualmente a regido XIC. Apds uma nova regiao XIC ser selecionada,
0 espectro Average e o espectro Reconstruction sdo gerados novamente.

(Fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Corrige os picos de massa que nao

foram selecionados adequadamente ajustando os parametro Mass Peak Selection ou
selecionando manualmente o pico de massa. Apds o pico de massa ser alterado, a
Tabela de resultados ¢ atualizada automaticamente com o novo pico e outros parametros.
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1. Clique em Displays the peak review ().
Na lista Components and Group no painel esquerdo, selecione um componente.

3. (Opcional) Personalize o layout do painel Peak Review com o menu View. Para obter
uma descri¢cao das opgdes de View, consulte o documento: Sistema de ajuda.

4. (Opcional) Clique em Options > Peak review display settings para alterar a aparéncia
do painel Peak Review. Por exemplo, selecione o nimero de cromatogramas para
visualizar de uma vez. Para obter descrigdes das opgdes, consulte o documento:
Sistema de ajuda.

Figura 6-29: Caixa de didlogo Peak Review Options

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 em um pico, use um dos seguintes métodos:

* Cliqgue em Options > Peak review display settings e, em seguida, clique em
Zooming para alterar os parametros de ampliagdo dos picos.

* Arraste o cursor sobre a regido a ser ampliada no eixo X ou Y.

6. (Opcional) Para expandir um pico para preencher todo o painel Peak Review, selecione

0 pico e, em seguida, clique em Peak magnifier (E).

Dica! Quando um icone no painel Peak Review ficar preto, o recurso correspondente
sera habilitado. Para desabilita-lo, clique no icone novamente.

7. (Opcional) Para visualizar e ajustar a regido de ruido no grafico, clique em Options >
Show Noise Regions e, em seguida, ajuste a regido de ruido, se aplicavel. Consulte a
secdo: Trabalhe com regides de ruido.

Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
e sistemas QTRAP RUO-IDV-05-9804-PT-F
174/264



Instrugoes de operagao — Processamento

Nota: Regides de ruido podem ser ajustadas somente se o algoritmo de sinal para ruido
Peak to Peak ou Standard Deviation estiver sendo usado.

8. Se um cromatograma ou um grafico de reconstrugdo que contém picos multiplos e
um pico incorreto é integrado, arraste através do pico correto para definir um novo
tempo de retencdo ou peso molecular esperado. Se necessario, ajuste os parametros
de confirmacgao e integracéo do pico.

9. (Opcional) Para aplicar os novos parametros a todas as amostras do componente ou
grupo de amostras, use as opgdes do menu do clique com o bot&o direito do mouse.
Para obter mais informacgdes, consulte a se¢éo: Trabalhe com picos no painel Peak
Review.

Dica! Para visualizar os picos integrados, clique em Displays the peak review ().
No painel Peak Review, selecione Options > Show navigation controls. Em seguida,
clique nos icones de navegacao. Para obter uma descri¢do dos icones, consulte o
documento: Sistema de ajuda.

Dica! Desmarque a integracao clicando em Set peak to "not found" ( ). O usuario
podera ver os dados brutos antes de integrar o pico manualmente. Os parametros de
integracdo ndo podem ser editados.

10. Clique no icone Enable manual integration mode (m) no painel Peak Review para
utilizar o modo Manual Integration.

11. Arraste o cursor da base de um lado do pico de interesse para o outro.
O pico ¢ integrado manualmente agora e os paradmetros de integracdo usados
anteriormente nao estao disponiveis.

Dica! Se o pico tiver acabado de ser modificado, o pico podera ser revertido para o
método original clicando com o botao direito e, em seguida, clicando em Revert Peak to
Original Method.

Dica! Para apagar a integracao manual e habilitar os campos de parametro de
integracao, desmarque a caixa de selegao Manual Integration e, em seguida, clique

em Enable manual integration mode (m) novamente.

12. (Opcional) Para mostrar o pico atual no espago de trabalho Explorer, clique em Open
data exploration ().

O nivel de ampliacao atual é preservado.

Nota: A integracdo manual de um pico persiste até que o usuario altere a integracéo
para esse pico no painel Peak Review ou edite 0 método incorporado para alterar o

componente.
Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
RUO-IDV-05-9804-PT-F e sistemas QTRAP

175/264



Instrugdes de operagao — Processamento

Nota: No fluxo de trabalho de reconstrucdo de massa, se um pico de reconstrucéo de
massa estiver manualmente integrado, a regido XIC correspondente e o espectro médio
persistem até que o usuario altere a integragcéo para esse pico no painel Peak Review
ou edite o método incorporado para alterar o componente.

Trabalhe com picos no painel Peak Review

Tabela 6-8: Recursos do Peak Review

Para fazer isto Faca isto
Copiar parametros de Use esse comando em conjunto com Paste Integration
integracao Parameters para copiar os parametros de confirmagao do pico

de um cromatograma para outro. Esse comando pode ser
usado se 0 mesmo ajuste para os parametros precisar ser feito
por diversos cromatogramas.

1. Emum grafico com um cromatograma ativo aberto, clique
com o botao direito e, em seguida, clique em Copy
Integration Parameters.

2. Para aplicar a alteracgao a todos os cromatogramas para o
componente, use o comando Update Processing Method
for Component.

3. Para aplicar a alteragao a todos os cromatogramas para
0 grupo, use o comando Update Processing Method for

Group.
Colar parametros de Use esse comando em conjunto com Copy Integration
integracao Parameters para copiar os parametros de confirmagao do pico

de um cromatograma para outro.

1. Emum grafico com um cromatograma ativo aberto, clique
com o botao direito e, em seguida, clique em Copy
Integration Parameters.

2. Clique com o botao direito em um cromatograma diferente
e, em seguida, clique em Paste Integration Parameters.
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Tabela 6-8: Recursos do Peak Review (continuagao)

Para fazer isto

Faca isto

Atualize o método de
processamento para um
componente.

Depois de ajustar os parametros de confirmacéao de pico para
um cromatograma especifico, use este comando para modificar
a copia do método de processamento salvo na tabela de
resultados para usar esses parametros para o componente.

» Ajuste os parametros da busca por pico, clique com o
botao direito do mouse e, em seguida, selecione Update
Processing Method for Component.

Para o componente especifico, todas as amostras sdo
automaticamente integradas para usar os novos parametros,
€ 0 painel Peak Review e a tabela de resultados

séo atualizados. Se algum pico tiver sido manualmente
integrado, o usuario devera informar se a nova integragao
se aplica a todos os picos ou apenas aos que foram
manualmente integrados.

Atualize o método de
processamento para um

grupo.

(N&o aplicavel ao fluxo de trabalho mass reconstruction)
Semelhante a opgao Update Processing Method for
Component, exceto que a integracao se aplica a todos

0s componentes que pertencem ao mesmo grupo que o
componente para o cromatograma ativo atualmente. Se o
usuario tiver atribuido os diversos componentes aos grupos, e
se 0os componentes atribuidos a determinado grupo precisarem
ter o mesmo tempo de retencao, esse comando sera util, pois
0 usuario podera redefinir os parametros, incluindo o tempo de
retencao esperado, para todos os componentes do grupo de
uma so vez. Esse comando né&o é util se os componentes dos
grupos nao tiverem os mesmos tempos de retengao.

» Ajuste os parametros da busca por pico, clique com o
botao direito do mouse e, em seguida, selecione Update
Processing Method for Group.
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Tabela 6-8: Recursos do Peak Review (continuagao)

Para fazer isto

Faca isto

Atualize o método de
processamento para um
grupo, exceto Expected
MW

(Apenas o fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Semelhante
a opcao Update Processing Method for Component, exceto
que a integracao se aplica a todos os componentes que
pertencem ao mesmo grupo que o componente para o
cromatograma e grafico de reconstrugao ativos atualmente. Se
o usuario tiver atribuido os diversos componentes aos grupos, e
se 0s componentes atribuidos a determinado grupo precisarem
ter o mesmo tempo de retencdo e parametros de integracao,
esse comando sera util, pois o usuario podera redefinir os
parametros, incluindo o tempo de retengao esperado, para
todos os componentes do grupo de uma s6 vez. Esse comando
nao € util se os componentes dos grupos nao tiverem os
mesmos tempos de retencido. Esse comando nao se aplica a
Expected MW.

» Ajuste os parametros da busca por pico e parametros de
integracao, clique com o botao direito do mouse e, em
seguida, selecione Update Processing Method for Group,
Excluding Expected MW.

Aplicar parametros de
integracao para a
amostra dentro de um
grupo

(Nao aplicavel ao fluxo de trabalho mass reconstruction)
ApOs ajustar os parametros de busca por pico para um
cromatograma especifico, use este comando para aplicar os
parametros a todos os compostos em uma amostra que
pertence ao mesmo grupo do composto que foi alterado.

* Ajuste os parametros da busca por pico para o
cromatograma, clique com o botao direito do mouse e,
em seguida, selecione Apply integration parameters to
sample within a group.

Aplicar parametros de
integracao para a
amostra dentro de um
grupo, exceto Expected
MW

(Apenas fluxos de trabalho Mass reconstruction) Apés ajustar
os parametros de busca de pico para um cromatograma
especifico e os parametros de integracao para um grafico de
reconstrucéo, use este comando para aplicar os parametros a
todos os compostos em uma amostra que pertence ao mesmo
grupo do composto que foi alterado. Esse comando néo se
aplica a Expected MW.

» Ajuste a busca por pico para o cromatograma e
os parametros de integragao para o pico de massa
deconvoluido, clique com o botao direito do mouse e,
em seguida, selecione Apply integration parameters to
sample within a group, excluding Expected MW.
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Tabela 6-8: Recursos do Peak Review (continuagao)

Para fazer isto Faca isto

Reverta um pico para o ApoOs ajustar os paradmetros de constatacéo do pico para
método original um cromatograma especifico, utilize esse comando para
aplicar os paradmetros originais de uma copia de método
de processamento salva com a tabela de resultados no
cromatograma.

*  Em um gréafico com um cromatograma ativo aberto, clique
com o bot&o direito e selecione Revert Peak to Original
Method.

Reverta todos os picos Apos ajustar os parametros de confirmagao do pico para

para um componente alguns cromatogramas, utilize esse comando para aplicar

os parametros originais de uma copia do método de
processamento salva na tabela de resultados a todos os
cromatogramas do mesmo componente do cromatograma
ativo. Se algum pico tiver sido manualmente integrado, o
usuario devera informar se a nova integracao se aplica a todos
0s picos ou apenas aos que foram manualmente integrados.

* Em um gréafico com um cromatograma ativo aberto, clique
com o botao direito e selecione Revert All Peaks for
Component.

Trabalhe com regides de ruido

Se o algoritmo de sinal para ruido Peak to Peak ou Standard Deviation for usado, as
regides de ruido podem ser ajustadas interativamente na pagina Integration do método de
processamento e do painel Peak Review.

1. Clique na regido de ruido no grafico e mova-a para a localizacdo desejada.

2. Mova o cursor sobre a borda esquerda ou direita da regiao de ruido até que a seta de
duas pontas seja exibida. Em seguida, arraste a borda para a posi¢do desejada para
ajustar o tamanho da regiao de ruido.

Analisar picos usando a biblioteca de pesquisa ou os resultados do
Formula Finder

Dica! Clique em Options > Peak review display settings para alterar a quantidade de
linhas mostradas no painel. Os usuarios também podem arrastar e soltar o topo do painel
para aumentar o tamanho do painel Peak Review.

1. Em um painel Peak Review, clique em View, depois clique em XIC + MS, XIC + MS/MS
ou XIC + MS + MS/MS.
Os resultados da pesquisa aparecem abaixo dos graficos.
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Figura 6-30: Resultados da biblioteca de pesquisa
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Clique na seta azul para expandir os Library Search Results e mostrar mais resultados
da biblioteca possiveis.

A estrutura quimica de resultados da biblioteca selecionada também aparece na tabela.

Cliqgue novamente na seta para recolher a tabela.
Os resultados que aparecem na tabela recolhida também aparecem na tabela de
resultados.

(Opcional) Selecione uma linha na tabela, depois clique em ﬂ para atualizar os
resultados na Table Results e usar esse resultado especifico da biblioteca na analise.

(Opcional) Clique em para atualizar o método de processamento com as
informacdes do composto selecionado.

Para adicionar um espectro ao banco de dados da biblioteca, siga as seguintes etapas:

a. Clique com o botao direito do mouse no espectro e, em seguida, clique em Add
spectrum to library.
A caixa de didlogo Add spectrum to library sera aberta.

b. Atualize os campos Compound Name, Library e Precursor m/z.

c. Clique em OK.
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7.

10.

11.

Clique na seta azul para expandir os Formula Finder Results e mostrar mais
resultados possiveis.

Figura 6-31: Formula Finder Results

"Spr:lrum from Pilot 15 Vet Pancl IDA UV 08 lanl6.witf2 (sample... Experiment 1, -IDA TOF M5 (100 - 1000) from 7,151 to 7.165 min
.' [C13EBCIZNZ04 -H]-
100% 5 .
324.9TES
80%
3269755
60%
40%
E 32%.184%
A %1 | 3259813 326.1874 3270786 1288728
SO L 1 [ S
& 1 ]
E .20%
&
=k
=60%
-80%
-100% ' v T T
323 EFe 32% ¥ ] 327 328 ¥l
Mass/Charge, Da
& Formuls Finder Retults E
Hame Formasla Score  mSz (Da) Error (ppm) Error MSMS (ppm) Hit Cownt -
B C3HGCIZFINEDE 931 32497844 03 L6 0
JFIN2 ITGTERZ 03 1
E! CaH120IFNE0I53 BAl 32497837 05 2.3 0
B CSH1ICIZNAOES BT JJ49TELY 1 18 0
B COH12012F303P BE53 32497805 15 15 i
r._‘ (L ke Tl o9 a3 334 ATTSE ik 1% i

A estrutura quimica dos resultados selecionados do Formula Finder também aparece na
tabela caso o composto tenha sido atualizado no ChemSpider.

Cliqgue novamente na seta para recolher a tabela.
Os resultados que aparecem na tabela recolhida também aparecem na tabela de
resultados.

Clique em E! para atualizar a coluna Formula Finder Results na Tabela de resultados
com o composto selecionado.

Clique em para atualizar o método de processamento com as informagdes do
composto selecionado.

Dica! Clique em Options > Get Chemspider hit count para exibir a coluna
ChemSpider Hit Count na tabela abaixo do gréfico.

Cliqgue em L& para abrir o aplicativo ChemSpider.
Consulte a se¢ao: ChemSpider.
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ChemSpider

Nota: A estacdo de trabalho deve conter um arquivo de licenga valido para acessar o banco
de dados do ChemSpider.

Nota: As informacdes da imagem a seguir sdo apenas exemplos.

Figura 6-32: Sessdo do ChemSpider
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Item Descrigao
1 Resultados pane: mostra uma lista de compostos sugeridos que

correspondem a formula selecionada. Os resultados sao mostrados em
grupos de 40 compostos. Use a seta para a direita para avancar ao
préximo grupo na lista. Use a seta para a esquerda para voltar ao grupo
anterior na lista.

2 Painel Spectra: mostra os espectros adquiridos (em vermelho) e
os fragmentos correspondentes (em azul). Mais fragmentos em azul
indicam uma correspondéncia melhor.

3 Painel Structure: mostra a estrutura quimica do composto selecionado
no painel de resultados.

4 Painel de tabela de fragmentos, guia Fragments: mostra o niumero total
de fragmentos correspondentes para o composto selecionado.
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Item Descrigao

4 Painel de tabela de fragmentos, guia Peaks: mostra o numero total de
picos, o numero de picos correspondentes e a % da intensidade total
para o composto selecionado. A caixa de selec&o na coluna Assigned
fica marcada automaticamente para os picos correspondentes.

Tabela 6-9: Recursos ChemSpider

Quando vocé faz isto...

... isto acontece

Digite as informagbes no campo ao
lado do icone Filter XIC List

O painel de resultados ¢ atualizado e contém
apenas os resultados que correspondem aos
critérios inseridos.

Clicar nas entradas do painel de
resultados

Os painéis restantes sao atualizados, mostrando
as informacgdes associadas a selegao.

Clicar nas entradas na guia Fragments
do painel da tabela de fragmentos

Os painéis restantes sao atualizados. No painel
de espectros, as setas vermelhas aparecem

nas partes superior e inferior do segmento
correspondente (em azul). No painel de estrutura,
0s componentes da estrutura quimica que
correspondem ao fragmento sao realcados (em
negrito).

Clique nas entradas da Assigned na
guia Peaks do painel da tabela de
fragmentos

Os painéis restantes sao atualizados. No painel
de espectros, as setas vermelhas aparecem

nas partes superior e inferior do segmento
correspondente (em azul). No painel de estrutura,
0s componentes da estrutura quimica que
correspondem ao fragmento sao realgados (em
negrito).

Clique na seta para baixo a direita
do campo ChemSpider results for e
selecione a opgao ChemSpider web
site

O site do ChemSpider (www.chemspider.com)
abre na janela do navegador. Consulte o
ChemSpider Help para saber como acessar
informacdes.

Clique na seta para baixo a direita
do campo ChemSpider results for e
selecione a opgao Refresh

Todas as alteracdes sdo descartadas, e a sessao
volta aos resultados originais da pesquisa.

Clique em Select

As informagdes selecionadas na sessao do
ChemSpider sdo copiadas no painel Formula
Finder Results, na sessdo do software. A sessdo
do ChemSpider é fechada.

Dicas do painel Peak Review

* Ordene a tabela de resultados em uma coluna especifica e revise somente os
cromatogramas que s&o ordenados no topo ou na base da tabela.
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* O painel Peak Review sempre esta sincronizado com sua Results Table correspondente
e mostra os cromatogramas para os mesmos picos, ha mesma ordem, como na Results
Table. Quaisquer alteragdes, como ordenar linhas, filtrar tipos de amostra ou selecionar
quaisquer componentes, feitas a tabela de resultados sao refletidas automaticamente no
painel Peak Review.

* Use a barra de rolagem a direita do painel para rolar pelos cromatogramas disponiveis.
Quando o painel Peak Review esta ativo, use as setas para cima e para baixo no teclado
ou a roda de rolagem do mouse para mover pelos cromatogramas.

» Selecione uma linha na tabela de resultados clicando na regido azul-claro a esquerda da
primeira coluna para mostrar o pico correspondente no painel Peak Review. Se o usuario
rolar para um cromatograma especifico no painel Peak Review, a tabela de resultados
realga a linha correspondente e torna-a visivel.

* O agrupamento de nimeros nao é suportado no espaco de trabalho Analytics. Os
usuarios ndo devem agrupar numeros em qualquer caixa de texto, por exemplo,
parametros de integragao, e grade, por exemplo, Results Tables.

* A qualquer momento, um cromatograma é considerado ativo e é indicado pelo titulo em
negrito. Ative um cromatograma clicando em qualquer lugar dentro dele.

CUIDADO: Potencial perda de dados. Tome cuidado para nao arrastar o cursor
em um cromatograma, pois isso ajusta o tempo de retencao esperado e causa
alteragoes na integracgao.

» Se o usuario arrastar um pico especifico em um cromatograma, o parametro de
integracdo Expected RT ¢é atualizado com o tempo de retengao real do pico. O novo
tempo de retencao é automaticamente aplicado e o software integra o pico novamente,
atualizando a Results Table corretamente.

» (Fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Se o usuario arrastar ao longo do pico
especifico em um grafico de reconstrugéo, o pardmetro Expected MW sera atualizado
com o peso molecular real do pico. O novo peso molecular é automaticamente aplicado e
o software integra o pico novamente, atualizando a Results Table corretamente.

» (Fluxo de trabalho Mass Reconstruction) Se Recentered on the largest XIC Peak nao
estiver selecionado, o usuario podera selecionar manualmente a regiao XIC desejada. O
tempo no centro da regido XIC torna-se o RT esperado, e o RT do maior pico dentro da
regidao XIC torna-se o RT encontrado.

* Se o usuario estiver revisando picos no modo de integragdo manual, arrastar o cursor
entre o pico integrara manualmente o pico selecionado. Manter Shift pressionado
enquanto arrasta ajuda a manter a linha reta.

* Quando um cromatograma torna-se ativo, os parametros de integragéo exibidos a
esquerda do painel sdo atualizados para refletir o cromatograma ativo recentemente. Se
0 usuario ajustar os parametros de integragéo do pico e clicar em Apply, o cromatograma
ativo sera afetado.

* Os usuarios devem inspecionar a forma do pico durante a revisao de picos para
identificar possiveis picos saturados e garantir que a integragao parcial ou incorreta nao
resulte erroneamente em concentragdes relatadas de forma errada.
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» Os usuarios devem inspecionar os cromatogramas durante a revisdo de picos para saber
se ha presenca excessiva de picos ruidosos que possam indicar problemas no sistema.

* Clique duas vezes no eixo Y para medir 0 eixo no pico mais intenso dentro de todo o
conjunto de dados. Aumente o zoom arrastando o eixo para selecionar um intervalo de

intensidade.

» Clique duas vezes no eixo X para retornar o grafico a sua exibigédo original em que todos
os dados ficam visiveis. Aumente o zoom arrastando o eixo para selecionar um intervalo

de tempo.

* Ao navegar amostra por amostra na Results Table, clique em Results > Cache all
chromatograms for faster peak review para melhorar o desempenho.

Amostras de concentracdes extremamente altas, bem acima do limite maximo de
quantificagdo, ou ULOQ, podem gerar picos muito mais amplos e saturados, com formas
distorcidas ou divididas.

A figura a seguir mostra a concentragdo maxima que pode ser quantificada usando a

regressao linear.

Figura 6-33: Exemplos de picos saturados e nao saturados

EXEEEEEREEREERILE

Descrigao

Mostra um pico aceitavel que pode ser usado para quantificacao.

Mostra um pico que esta saturado. A concentracdo da amostra que
gerou este pico esta bem acima do ULOQ. Conforme o pico fica
saturado, ele se torna mais amplo, e o topo do pico é invertido
devido a supressdo de ganho. Um pico assim deve ser excluido

da quantificagdo, porque a integragao parcial pode resultar em
concentragdes incorretamente relatadas.

Mostra a saturagao extrema que resulta no pico LC se separando em
dois picos. Um pico assim deve ser excluido da quantificacido, porque
a integragao parcial pode resultar em concentragdes incorretamente
relatadas.
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Analisar dados usando funcoes estatisticas

Procedimentos de pré-requisito

* Abra uma Tabela de resultados.

Use o painel Statistics para ver informagdes relacionadas a reprodutibilidade de uma
analise. Cada linha da tabela resume informagées como a média e o desvio padrdo de um
grupo de picos relacionados, a partir do mesmo analito, dos quais se espera ter a mesma
resposta.

Revise a integracao de pico, a curva de calibragao e as fungdes estatisticas calculadas
da amostra usando um processo iterativo. A precisao definida para o campo Actual
Concentration, na tabela de Resultados, é usada também na tabela de estatisticas.

Nota: Consulte os procedimentos operacionais do laboratério para obter informacdes sobre
os valores aceitos para os calculos estatisticos, incluindo %CV e preciséao.

Abra uma tabela de resultados e clique em no painel Views > Statistics pane.

Colunas do painel Statistics

Roétulo Descricao

Row (Linha) Mostra o numero da linha.

Component (Nome do componente) Mostra o nome do analito.
Name

Sample Name/ |(Nome da amostra/Concentragéo real) Quando as amostras séo
Actual agrupadas pela concentracao real, mostra a concentragdo. Quando as
Concentration |amostras sdo agrupadas pelo nome, mostra o nome da amostra.

Num. Values (Valores num.) Mostra m de n, em que n é o numero total de amostras
na concentragdo real, ou com o mesmo nome da amostra, e m € o
numero dessas amostras usadas para os calculos. As amostras ndo
sdo usadas quando o pico correspondente nao pdde ser integrado ou
quando o campo Used foi apagado manualmente.

Mean (Média) Mostra a média das amostras usadas.

Standard (Desvio padrao) Mostra o desvio padrao das amostras usadas.
Deviation

Percent CV (CV percentual) Mostra o coeficiente de variagéo expressa como

porcentagem: 100 * Standard Deviation/Mean.

Accuracy (Precisao) Mostra o valor médio dividido pela concentracao real,
expresso como porcentagem: 100 * Mean/Actual Concentration. Este
campo é mostrado apenas ao agrupar por concentragao real, ndo por
nome da amostra.
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Rotulo

Descrigao

Values

(Valores) Mostra os valores individuais para as amostras em colunas
adicionais. Se a amostra correspondente nao for integrada, N/A
aparecera. Se o campo Used tiver sido apagado manualmente, o valor
sera mostrado como uma linha marcada.

Group by

(Agrupar por) Especifica como a amostra de determinado analito deve
ser agrupada para o célculo das estatisticas. As seguintes op¢oes estao
disponiveis:

* Group by Concentration for Standards (Agrupar por concentragao
para padroes): amostras padrao sdo agrupadas pela concentracao
real.

* Group by Concentration for QCs (Agrupar por concentragao para
QCs): amostras de controle de qualidade sao agrupadas pela
concentragao real.

* Group by Sample Name for Standards (Agrupar por nome da
amostra para padroes): amostras padrao replicadas sdo agrupadas
pelo campo Sample Name.

* Group by Sample Name for QCs (Agrupar por nome da amostra
para QCs): amostras do controle de qualidade replicadas séo
agrupadas pelo campo Sample Name.

* Group by Sample Name for All Samples (Agrupar por nome da
amostra para todas as amostras): todas as amostras replicadas sao
agrupadas pelo campo Sample Name.

Métrica

Especifica a métrica real que é usada para o calculo das estatisticas. As
seguintes opgdes estido disponiveis:

» Calculated Concentration (Concentracao calculada): o campo
Calculated Concentration da Results Table é usado.

+ Area (Area): 0 campo Area da Results Table é usado.
* Height (Altura): o campo Height da Results Table é usado.

» Calibration Y-Value (Valor Y da calibragao): o paradmetro de
regressao especificado para o analito € usado. Pode ser Area
ou Height para um analito que ndo tem um padréao interno
correspondente, ou Area Ratio ou Height Ratio para um analito que
usa um padrao interno.

Save Results

(Salvar resultados e exportar) Clique para salvar os resultados e

and Export exportar a tabela de estatisticas. A caixa de dialogo Export Statistics

sera aberta.
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Dicas do Statistics Pane

* Nallista Components and Groups, selecione All Components para visualizar as
entradas para todos os analitos na tabela Statistics. Selecione um componente individual
para visualizar as entradas somente para aquele analito. Se o usuario selecionar um
padrao interno individual da lista, entdo a tabela Statistics estara vazia. Consulte a sec¢io:
Componentes e lista de grupos.

* Clique em uma das células Value para uma linha que esteja visivel no Statistics pane
para selecionar a linha correspondente na Tabela de resultados para o analito e a
amostra. Se o painel Peak Review estiver visivel, ele se liga a tabela de resultados e
€ atualizado quando se clica na célula correspondente.

» Classifique as estatisticas clicando em um dos cabecalhos de colunas.

» Copie toda a tabela Statistics ou apenas as linhas de interesse selecionando as linhas e,
em seguida, pressionando Ctrl+C.

» Use a lista Group by para especificar como a amostra, para um analito fornecido, deve
ser agrupada para o calculo das estatisticas.

* Use a lista Metric para especificar a métrica que é usada para calculo das estatisticas,
concentragao calculada, area e assim por diante.

» Ajuste as larguras da coluna para otimizar a exibigdo. Essas larguras sédo preservadas na
préxima vez que o Statistics pane for mostrado.

» Para alterar o formato e a precisao da tabela Statistics, altere-os na Tabela de resultados.
Consulte a segao: Personalize a Results Table.

» Para alterar a opcédo Use Peak para um valor individual, clique com o botao direito
na célula no Statistics pane e selecione Use Peak. A coluna Use Peak na Tabela de
resultados é atualizada.

Exibir a curva de calibragao

Procedimentos de pré-requisito

e Abra uma Tabela de resultados.

Use a curva de calibragido para determinar a concentracdo de uma substancia em uma
amostra desconhecida por comparagédo da amostra desconhecida com um grupo de
amostras padrado de uma concentragao conhecida. Consulte a secdo: Curvas de calibragao.

1. Cliqgue em Displays the Calibration Curve ().

2. Para definir as opgdes de regressao, clique em Regression. Consulte o documento:
Sistema de ajuda.

Exportar calibragao

Use Export Calibration para salvar uma cépia da equacéao da calibragao para todos os
analitos associados com a Results Table ativa em um arquivo externo (mqcal). O que

Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad Guia do usuario do software
e sistemas QTRAP RUO-IDV-05-9804-PT-F
188/264



Instrugoes de operagao — Processamento

permite ao usuario aplicar a calibragao de um conjunto das amostras padrdes para outras
amostras que nao sao parte da mesma tabela de resultados.

O fluxo de trabalho tipico é:

1. Crie uma Results Table que contenha somente o padrao.
2. Use o painel Peak Review para ter certeza de que a integracao foi bem sucedida.

3. No painel Calibration Curve, clique em Options > Export calibration (and save
results) para salvar uma cépia da calibragao.

4. Crie uma nova tabela de resultados que contenha amostras de uma concentragao
desconhecida.

5. No painel Calibration Curve, clique em Options > Assign external calibration para
aplicar a equagao de calibragdo exportada para a nova Results Table.

Nota: Os usuarios também podem especificar o arquivo de calibragao (mqcal) para
aplicar a nova Results Table.

Se alteragdes forem feitas para a Results Table original, com as amostras padrdes, entédo
a Results Table deve ser exportada novamente para salvar a equagao de calibracao
atualizada. As calibracdes exportadas anteriormente ndo sao atualizadas automaticamente.

Analisar dados com graficos métricos

Procedimentos de pré-requisito

< Abra uma Tabela de resultados.

Use um Metric Plot para representar graficamente os valores em uma coluna da tabela de
resultados em relagcdo ao numero da linha ou uma outra coluna. Esses tragcos sdo um auxilio
valioso para revisao de dados visualmente.

Se uma coluna for selecionada, o grafico resultante mostrara os valores da coluna em
funcdo do numero de linha na tabela. Se duas colunas forem selecionadas, entdo os valores
das colunas serao representados graficamente um em relacédo ao outro. A primeira das duas
colunas a serem selecionadas contém o valor X e a segunda contém o valor Y.

1. Selecione uma ou duas colunas na Tabela de resultados.

Dica! Para selecionar uma segunda coluna, pressione Ctrl enquanto clica no cabegalho
da coluna.

2. Clique em More > Create Metric Plot with new settings.

3. No Grafico de métrica, clique em Link, depois em Link to results table columns ou
Link to results table rows para vincular a rolagem da Tabela de resultados ao Grafico

de métrica.
Para obter mais informagdes sobre o menu Link, consulte o documento: Sistema de
ajuda.
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Para atualizar o Grafico de métrica, selecione as linhas de interesse na Tabela de
resultados e, em seguida, no painel Grafico de métrica, clique em Link > Plot selected
rows only.

Dica! Para selecionar varias linhas, pressione Ctrl enquanto as seleciona.

(Opcional) Personalize as opgdes do Grafico de métrica selecionando opgdes no menu
Options. Para obter descricbes das opgodes, consulte o documento: Sistema de ajuda.

Dicas sobre o grafico de métricas

Se os usuarios clicarem com o botdo esquerdo em um ponto de dados, a linha
correspondente da Results Table sera automaticamente selecionada e aparecera na
rolagem da visualizagdo. Se o painel Peak Review estiver aberto, ele também sera
atualizado para mostrar o cromatograma correspondente. Esse € um método conveniente
de fazer uma revisao de pico para os valores discrepantes.

A regiao do titulo sempre exibe 0 nome do trago ativo. Se os tragos para varios
componentes forem sobrepostos, altere o titulo entre mostrar as informagdes para todos
os tragos ou apenas o que esta ativo clicando no sinal de somar (+) a esquerda do titulo.
Ative um trago especifico clicando no titulo ou no ponto colorido a esquerda do titulo
correspondente ou selecionando um ponto de dados no Grafico de métrica.

O Grafico de métrica pode ser usado para representar areas de pico de amostras do
padrao ou QC internas, a fim de monitorar possiveis desvios ou tendéncias.

Editar modelos de relatério

CUIDADO: Potencial perda de dados. Para impedir que os usuarios modifiquem os
modelos, certifique-se de que os modelos do Reporter estejam localizados em pastas
seguras (somente leitura), que s6 podem ser editadas pelos administradores do
sistema.

O usuario é responsavel por validar o modelo personalizado.

1.

Abra o modelo docx.

Dica! Os modelos estao localizados em
C:\ProgrambData\SCIEX\Analytics\Reporter.

Quando uma area é selecionada, o editor de modelo Reporter é aberto a direita. O
editor de modelo é automaticamente preenchido com as informagdes da etiqueta.
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Figura 6-34: Editor de modelo Reporter
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Item Descricao
1 Modelo de relatdrio exibindo as etiquetas ativas.
2 icones:
» Adicionar nova etiqueta.
» Adicionar etiqueta de imagem.
* Mostrar area de conteudo.
» EXxibir log de alteragdes do documento.
3 Created with: exibe o nome do software, fornecendo as informagdes de
tag.
4 Field Type: exibe os tipos de campo aplicaveis ao software.
5 Mostra uma lista de atributos disponiveis com base no tipo de filtro
selecionado. Por exemplo, nome da etiqueta e formato de numero.
6 Save Tag Parameters: clique para salvar as alteragdes. Se as
alteragdes nao forem salvas, aparecera uma mensagem pedindo que
0 usuario as salve.

Use os procedimentos da tabela a seguir.

Tabela 6-10: Funcdes do Reporter

Para fazer isto

Facga isto

Alterar o tipo de campo.

Clique dentro da guia, selecione um novo tipo de campo e
selecione os atributos.
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Tabela 6-10: Funcdes do Reporter (continuagao)

Para fazer isto Faca isto

Alterar os atributos do tipo Clique na guia e altere os atributos, conforme desejado.

de campo.

Adicionar uma etiqueta. Clique no icone Add new tag, selecione o tipo de campo e
depois selecione os atributos.

Adicionar uma imagem. Clique no icone Add picture tag e selecione os atributos.

Mostrar onde comecga e Clique no icone Show content area.

termina uma etiqueta.

Mostrar o registro de Clique no icone View document change log.
alteracdes do documento.

Copiar e colar etiquetas. Copie as etiquetas selecionadas e entao cole-as no novo
local. Atualize os atributos de tipo de campo.

Os atributos nao séo copiados e devem ser selecionados.

Navegar entre as etiquetas. |Use as teclas de setas esquerda e direita para passar entre
as etiquetas.

Excluir etiquetas. Escolha uma das seguintes opgdes:

» Se o cursor estiver a esquerda da tag, pressione Delete.

» Se o cursor estiver a direita da tag, pressione
Backspace.

3. Clique em Save Tag Parameters depois de fazer alteracgoes.

Dica! As informacdes obrigatérias séo indicadas por um sinal de exclamagao que pisca
em vermelho a esquerda do campo.

Modelos de relatério

O usuario tem a responsabilidade de validar o modelo de relatério personalizado.

Alguns modelos de relatério usam consultas. Os usuarios podem criar consultas usando
formulas baseadas no Microsoft Excel para avaliar, manipular e apresentar os dados da
tabela de resultados em um relatério. A tag Metafield no modelo de relatério informa ao
relatério o nome do arquivo de consulta que ele deve usar. Para usar consultas, o nome

do arquivo de consulta deve ser especificado na tag MetaField no modelo de relatério. As
consultas também devem ter a extensao “.query” para ser reconhecida como uma consulta.
As consultas devem ser armazenadas na pasta Reporter em que os modelos de relatorio
estdo armazenados.

Recomenda-se que o usuario valide os resultados gerados quando um modelo Reporter
for usado, especialmente quando consultas forem usadas em um modelo. Se quaisquer
modificagcdes forem feitas no modelo de relatério apés a validagdo, o modelo de relatdrio
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devera ser revalidado. Mudangas no modelo de relatdrio incluem qualquer modificagao a
rétulos ou consultas do relator.

Tabela 6-11: Modelos padrao

Modelo Descrigao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

All Peaks Qual Um relatério que exibe, para N/A
cada amostra, uma secao que
inclui File Information, Sample
Information, Analyte Results Table
e cromatogramas sobrepostos

de todos os analitos e padrao
interno. A Results Table do analito
€ impressa conforme aparece

na tabela de resultados. Todos

os sinalizadores de confianga
qualitativa s&o listados no inicio da

tabela.
Analyte 20 Relatério que mostra, para cada Este € um exemplo de modelo de
percent Report | analito, uma sec&o incluindo relatério que possui uma Consulta
Informagdes do arquivo € uma anexada - Analyte20percent.Query.

tabela XIC para cada Blank,
Standard, QC e 20% de todos os

Unknowns.
Analyte Results Table que mostra N/A
Summary o Nome da amostra, as

Concentracbes calculadas e os
Valores discrepantes para todas as
amostras no lote para o analito
especifico e o Padrao interno

associado.
Calibration Um relatério que mostra File » Padrbes para os quais a
Curve Information, Statistics Table caixa de selecao Reportable
(standards) e Calibration Curve esta desmarcada nao serao
para analitos em uma pagina por reportados na tabela de dados.
analito. As estatisticas ndo serdo
afetadas pelo status Reportable.
* O relatdrio exibira a equacao e o
grafico de regresséo, conforme
mostrado e calculado no painel
Calibration Curve no espacgo de
trabalho Analytics, com base na
coluna Used.
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Intact Quant All | Um relatério que mostra as Esse relatério é especifico para
Peaks and entradas da Results Table para o fluxo de trabalho Mass
Graphs cada amostra. Todas as colunas Reconstruction.

visiveis na Results Table sdo
exibidas no relatorio. O relatério
também inclui o cromatégrafo XIC,
espectro médio e espectro de
reconstrucéo, para cada amostra e

analito.
Intact Quant Um relatério que mostra as Esse relatério é especifico para
Analyte entradas da Results Table, a o fluxo de trabalho Mass
Summary and curva de calibragéo e os dados Reconstruction.
Calibration estatisticos para cada analito. A
Curve Results Table inclui o Nome da

amostra, o Tipo de amostra, o
Nome do analito, a Concentracao
real, a Area, a Altura, MW,

MW, MW Delta esperados, a
Concentracéo calculada e a

Preciséao.
Intact Quant Um relatério que mostra as Esse relatério é especifico para
Sample entradas da Results Table para o fluxo de trabalho Mass
Summary todas as amostras. A Results Reconstruction.

Table inclui o Nome da amostra,

o Tipo de amostra, o Nome do
analito, a Concentracao real, a
Area, a Altura, MW, MW, MW

Delta esperados, a Concentracao
calculada, a Preciséo e a Aceitacao

da precisao.

Metric Plot Um relatério que mostra, para O estado da caixa de selecao
cada analito, uma sec¢ao que inclui | Reportable n&o afeta o conteudo
as File Information e um grafico do relatério. Todos os pontos de

métrico da area do pico do analito. |dados sao incluidos mesmo se
as caixas de selegao estiverem
desmarcadas.
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo

Descrigao do modelo (conforme
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Observagoes adicionais

MQ Analyte
Report 1

Um relatorio que mostra, para
cada analito, uma seg¢ao que
inclui as Informagdes do arquivo,
a Results Table da amostra e a
Tabela XIC para cada amostra -
IRA GERALMENTE IMPRIMIR 2
PAGINAS POR ANALITO PARA <
8 AMOSTRAS

N/A

MQ Analyte
Report 2

Um relatério que mostra, para
cada analito, uma segao que
inclui as Informacgdes do arquivo
e a Tabela XIC para cada

amostra desconhecida - IRA
GERALMENTE IMPRIMIR 2
PAGINAS POR ANALITO PARA <
8 AMOSTRAS

Somente desconhecidas sdo
reportadas.

MQ Analyte
Report 3

Relatério que mostra, para cada
analito, uma se¢ao que inclui as
Informagdes do arquivo e uma
Tabela de resumo de amostras
desconhecidas.

Somente desconhecidas sao
reportadas.

MQ Analyte
Report
condensed table

Um relatério que mostra, para cada
amostra desconhecida, uma secéao
que inclui Informagdes do arquivo,
informacgdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados. A
tabela é exibida como 2 colunas
para que caibam mais analitos por
pagina.

Somente desconhecidas sao
reportadas.

MQ Analyte Relatério que mostra, para cada Somente desconhecidas sao
Report with analito, uma sec¢ao que inclui reportadas.
chromatograms | as Informagdes do arquivo, uma

tabela de resultados de amostra

€ um pequeno cromatograma para

cada amostra.
MQ Blank N/A Somente informagdes do
Template cabecalho, a logo e os nimeros

das paginas sao exibidos no
relatério.
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Instrugdes de operagao — Processamento

Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo

Descri¢cao do modelo (conforme
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Observacgoes adicionais

MQ Pep Quant

N/A

Para uso com o conjunto de dados
Peptide Quantitation. Consulte o
segundo exemplo, o exemplo de
quantificagdo absoluta, no Guia do
usuario para o software MultiQuant.

MQ QC
Summary 1 with
flags

Um relatério que mostra
Informacgdes de arquivo, tabela de
resumo QC por analito (valores
com um CV mais alto que 20%

sao destacados) e a tabela de
resultados detalhados QC (valores
com uma precisao fora de 80-120%
sao destacados).

Controles de qualidade com a
caixa de selecao Reportable
desmarcada nao serao incluidos
no relatério nem serdo usados nos
calculos.

MQ Sample
Report 1

Um relatério que mostra, para
cada exemplo, uma secao

que inclui Informacdes do

arquivo, Informagdes da amostra,
Informacgdes IS, Results Table do
analito, Tabela XIC incluindo IS e
cada analito - IRA GERALMENTE
IMPRIMIR 2 PAGINAS POR
AMOSTRA PARA < 8 AMOSTRAS

N/A

MQ Sample
Report 2

Um relatério que mostra, para
cada amostra desconhecida, uma
secdo que inclui Informacdes

do arquivo, TIC, Detalhes da
amostra, XIC do analito e os
resultados em forma de tabela -
IRA GERALMENTE IMPRIMIR 2
PAGINAS POR AMOSTRA PARA
<8 AMOSTRAS

Somente desconhecidas sao
reportadas.

MQ Sample
Report 3

Um relatério que mostra, para cada
amostra desconhecida, uma secao
que inclui Informagdes do arquivo,
informacdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados.

Somente desconhecidas sdo
reportadas.
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Instrugoes de operagao — Processamento

Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

condensed table

que inclui Informagbes do arquivo,
informacdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados. A
tabela é exibida como 2 colunas
para ajustar mais analitos por
pagina.

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)
MQ Sample Um relatério que mostra, para cada | Somente desconhecidas séo
Report amostra desconhecida, uma sec¢io |reportadas.

MQ Sample
Report with
chromatograms

Um relatério que mostra, para
cada amostra, uma secéo que
inclui informagdes do arquivo,
informacdes de amostra, tabela
de resultados de analitos e um
pequeno cromatograma para cada
analito.

Somente desconhecidas sdo
reportadas.
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Instrugdes de operagao — Processamento

Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

dos resultados.

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais

exibido na caixa de dialogo

Create Report)
MQ Sample Um relatério que mostra, para cada |+ O arquivo de consulta
Report with amostra desconhecida, uma sec¢éo associado é Sample Report com
Concentration que inclui Informagbes do arquivo, Concentration Threshold.query.
Threshold Informagdes de amostra e a Soma

Os componentes devem ser
nomeados como "Cmpd X #",
em que X é qualquer caractere
de A a F, e # é qualquer valor
numerico.

Exemplo: no relatorio, um
componente chamado "Cmpd
A 1" sera exibido sob o

titulo Compound Group A; um
componente chamado "Cmpd B
1" sera exibido sob Compound
Group B e assim por diante.

Se os componentes estiverem
Nno mesmo grupo, somente o
primeiro componente do grupo,
alfabeticamente, sera incluido
no relatorio.

Exemplo 1: se "Cmpd B 25"

e "Cmpd C 1" pertencerem a
grupo "Grp", 0 "Cmpd C 1" ndo
estara no relatorio.

Exemplo 2: se "Cmpd A 1",
"Cmpd A 2" e "Cmpd A 3" ndo
forem atribuidos aos grupos,
"Cmpd A 2" e "Cmpd A 3" ndo
estarao no relatorio.

Exemplo 3: se "Cmpd A 1",
"Cmpd A2"e "Cmpd A 3"

forem atribuidos aos grupos

1, 2 e 3, respectivamente,

os 3 componentes estardao no
relatério sob o titulo Compound
Group A.
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Informacgbes de amostra, uma
Tabela de resumo de resultados e
uma sobreposi¢ao de todos XIC.
As proporcdes de ions esperadas
sdo calculadas automaticamente
usando quaisquer padrbes
disponiveis. Os valores de
proporgao sao posicionados em
colunas personalizadas dentro da
tabela de resultados. Quaisquer
valores fora de 20% do esperado
séo sinalizados. Os nomes do
analito de quantificador devem
terminar em um espacgo em branco
seguido pelo numero 1. Os nomes
de analitos de ion de proporgéo
devem terminar em um espaco
em branco seguido de um numero
entre 2 e 9.

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

MQ Sample Um relatério que mostra, para cada | N/A

Report with amostra desconhecida, uma sec¢éo

MRM ratios 2 incluindo Informacdes do arquivo,
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

MRM ratios EU

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais

exibido na caixa de dialogo

Create Report)
MQ Sample Um relatério que mostra, para cada | O arquivo de consulta associado &
Report with amostra desconhecida, uma se¢do [MRM ratios EU.query.

que inclui Informagbes do arquivo,
informacdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados.
As proporcdes de ions esperadas
sdo calculadas automaticamente
usando quaisquer padrbes
disponiveis. Os valores de
propor¢ao sao posicionados em
colunas personalizadas dentro da
tabela de resultados. Quaisquer
valores fora do esperado (usando
diretrizes EU para tolerancias de
proporgao) sao sinalizados. Os
nomes do analito de quantificador
devem terminar em um espago em
branco seguido pelo numero 1.
Os nomes de analitos de ion de
proporgao devem terminar em um
espacgo em branco seguido de um
numero entre 2 e 9.

MQ Sample
Report with
MRM ratios MQ
EFAB 03

Um relatério que mostra, para cada
amostra desconhecida, uma secéao
que inclui Informagdes do arquivo,
informacdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados.
As proporcdes de fons esperadas
sdo calculadas automaticamente
usando quaisquer padrboes
disponiveis. Os valores de
proporgao sao posicionados em
colunas personalizadas dentro da
tabela de resultados. Quaisquer
valores fora de 20% do esperado
séo sinalizados. Os nomes do
analito de quantificador devem
terminar em um espacgo em branco
seguido pelo numero 1. Os nomes
de analitos de ion de proporgao
devem terminar em um espaco

em branco seguido de um numero
entre 2 e 9.

N/A
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Instrugoes de operagao — Processamento

Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo

Descri¢cao do modelo (conforme
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Observacgoes adicionais

MQ Sample
Report with
MRM ratios

Um relatério que mostra, para cada
amostra desconhecida, uma sec¢éo
que inclui Informagbes do arquivo,
informacdes de amostra e uma
tabela de resumo de resultados.
As proporcdes de ions esperadas
sdo calculadas automaticamente
usando quaisquer padrbes
disponiveis. Os valores de
propor¢ao sao posicionados em
colunas personalizadas dentro da
tabela de resultados. Quaisquer
valores fora de 20% do esperado
séo sinalizados. Os nomes do
analito de quantificador devem
terminar em um espacgo em branco
seguido pelo numero 1. Os nomes
de analitos de ion de proporgéo
devem terminar em um espaco

em branco seguido de um numero
entre 2 e 9.

O arquivo de consulta associado é
MRM ratios.query.

MQ Sample
Report with
standards, QC,
and blanks

Um relatério que mostra, para cada
amostra, uma sec¢ao que inclui
Informacgbes do arquivo, Tabela
de resumo de padrdes, Tabela

de resumo QC, Results Table

em branco; em seguida, para
cada amostra desconhecida, uma
secao incluindo Informacdes do
arquivo, Informacbes da amostra,
Informacbes IS, Results Table do
analito, Tabela XIC incluindo IS e
cada analito - IRA GERALMENTE
IMPRIMIR 2 PAGINAS POR
AMOSTRA PARA < 8 ANALITOS.

Padrbes e Controles de qualidade
com a caixa de selecao
Reportable desmarcada ndo serao
exibidas em suas respectivas
tabelas de resumo no relatorio
nem serdo usadas nos calculos
estatisticos.

MQ Tutorial
Dataset Heavy
Light

N/A

Esse relatério destina-se para uso
com o conjunto de dados Tutorial
Dataset Heavy Light. Consulte o
segundo exemplo, o exemplo de
quantificagao relativa, no Guia do
usuario para o software MultiQuant.
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Instrugdes de operagao — Processamento

Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo

Descri¢cao do modelo (conforme
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Observacgoes adicionais

Per Sample
Quant-Qual

Um relatério que mostra, para
cada amostra selecionada, uma
secao que inclui informagdes
sobre o arquivo, informagdes
sobre a amostra e a tabela

de resultados apenas para os
analitos selecionados. A Results
Table do analito é impressa
conforme aparece na tabela de
resultados. Todos os sinalizadores
de confianca qualitativa sao
listados no inicio da tabela.

N/A

Per Sample
Quant-Qual
Visible Rows
Using Visible
Analyte

Um relatério que mostra, para
cada amostra selecionada, uma
secao que inclui informagdes
sobre o arquivo, informagdes
sobre a amostra e a tabela

de resultados apenas para os
analitos selecionados. A Results
Table do analito é impressa
conforme aparece na tabela de
resultados. Todos os sinalizadores
de confianca qualitativa sao
listados no inicio da tabela.

O estado oculto de uma linha

tem preferéncia sobre o estado da
caixa de selecdo Reportable. Se
a caixa de selecdo Reportable for
selecionada, mas a linha estiver
oculta, a linha n&o sera reportada.
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Per sample Um relatério que mostra + Se atabela de componentes
Quant-Qual with [ componentes para cada amostra possuir componentes UV, o
statistics com uma tabela WYSIWYG. XIC, traco UV sera reportado sob o
MS e MS/MS sao exibidos. Uma grafico XIC no relatério.
tabela de resumo de estatisticas
para a area é exibida ao final do Nota: Se o nome do
relatoério. componente UV estiver no

formato [compound _nameuv] ou
[uv], os tragos UV serao
comunicados, porque o sufixo
uv esta associado ao relatorio
UV MS Qual.

* Se uma amostra for rotulada
como um QC e houver 2 ou
mais amostras, entdo a média,
STDEV e %CV serao calculadas
e incluidas em uma tabela de
resumo QC ao final do relatério.

» Se a caixa de selegao
Reportable estiver desmarcada
para uma linha QC, essa linha
nao sera usada para qualquer
calculo na tabela de resumo QC.

Per Analyte Um relatério que mostra, para N/A
Quant-Qual cada analito, uma seg¢ao que

inclui informacgdes sobre o arquivo,
tabela de resultados, curvas

de calibragcédo e cromatogramas,
incluindo o padréao interno e cada
analito. Este modelo é ideal para
uma tabela de resultados com um
grupo definido nela.
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)

Positive Hits Um relatério que mostra, para N/A

Qual cada amostra selecionada, uma

secao que inclui File Information;
Sample Information; Results Table
do analito apenas para os analitos
selecionados, cromatogramas de
todos os analitos, padrao interno

e o XIC, os espectros de MS
adquiridos/tedricos e os espectros
de MS/MS adquiridos/da biblioteca
para cada analito selecionado. A
Results Table do analito é impressa
conforme aparece na tabela de
resultados. Todos os sinalizadores
de confianca qualitativa sao
listados no inicio da tabela.

Qual CSV report

Relatério em formato csv que
mostra, para cada amostra, uma
secao que inclui informagdes de
arquivos, informacoes de amostras
e a tabelas de resultados de
analitos.

Recomenda-se usar a opgao CSV
para formato de Relatério.

Sample
Summary

Um relatério que mostra, para cada
amostra, uma secéo da tabela de
resumo dos analitos. Este modelo
de relatdrio € ideal para uma tabela
de resultados com grupos.

N/A
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Tabela 6-11: Modelos padrao (continuagao)

Modelo Descrigcao do modelo (conforme |Observagoes adicionais
exibido na caixa de dialogo
Create Report)
UV MS Qual Um relatério que mostra, para cada |+ Os dados UVMS devem ser
report amostra, os componentes dessa processados com a convengao

amostra e seu componentes UV
correspondente com uma tabela
WYSIWYG. XIC, MS e MS/MS séao
exibidos juntamente com os dados
UV. Uma tabela de resumo de
estatisticas para a area ¢é exibida
ao final do relatdrio.

de nomenclatura compound

1 (qualquer cadeia) para o
componente do espectrometro
de massas (MS) e compound
1uv (qualquer cadeia mais

uv) para o componente UV
correspondente.

» Somente as luzes de trafego
do Erro de massa, do Erro
de massa do fragmento, da
Confianga RT, da Confianca
do is6topo e da Confianga da
biblioteca sao exibidas.

* Uma tabela de gréficos é criada
para mostrar os componentes
individuais da Results Table,
incluindo XIC, Tragco MS1, Trago
MS/MS e as informagdes do
cabecalho do composto 1 e
o trago UV do composto 1uv.
Consulte Figura 6-35.

* Os graficos do analito sédo
repetidos somente para os
experimentos MS, ndo para os
experimentos UV.

* Se uma amostra for rotulada
como um QC e houver 2 ou
mais amostras, entdo a média,
STDEV e %CV serdo calculadas
e incluidas em uma tabela de
resumo QC ao final do relatério.
Consulte Figura 6-36.

» Se a caixa de selecao
Reportable estiver desmarcada
para uma linha QC, essa linha
nao sera usada para qualquer
calculo na tabela de resumo QC.
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Figura 6-35: Tabela de graficos
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Figura 6-36: Tabela de estatisticas
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Eventos V4

Quando ocorre um problema, o software Central Administrator Console (CAC) registra os
relatérios e avisos de erros que sao exibidos na tela. O espacgo de trabalho Event Log
contém registros de eventos do sistema que incluem erros, avisos e mensagens.

Para abrir este espaco de trabalho, clique no icone Event Log na pagina Home.

Tabela 7-1: Colunas do espaco de trabalho Event Log

Rétulo Descrigao

Current (Atual)Uma lista de eventos atuais para cada subsistema.

Severity (Gravidade)lndica o tempo do evento: informacéo, erro ou adverténcia.
Time (Hora)A hora em que o evento ocorreu.

Subsystem (Subsistema)O subsistema em que o evento ocorreu.

Event (Evento)Uma descricdo do evento. Essa informacao pode ser usada

para solucionar problemas do sistema.

User (Usuario)O nome do usuario e o sistema onde o evento ocorreu.

Nota: Para eventos acionados por uma regra de decisao, este é o
usuario que enviou o lote.

Logs de eventos

Os seguintes registros estao disponiveis:

» All (Todos)
* Device (Dispositivo)
+ LC(LC)
* Mass Spectrometer (Manutencao do espectrdmetro)
+ Workspace (Espaco de trabalho)
» Batch (Lote)
» Explorer (Explorador)
* Devices (Dispositivos)
* General (Geral)
* LC Method (Método de LC)
* MS Method (Método de MS)
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* MS Tune (Ajuste MS)

* Analytics (Analise)

* Queue (Fila)

* Users (Usuarios)

» Configuration (Configuracao)

Apods um log de eventos conter 20.000 registros, SCIEX OS arquiva automaticamente os
registros e comega um novo log de eventos. Para obter mais informagoes, consulte a sec¢ao:
Arquivos do Event Log.

Visualizar os registros

1. Abra o espaco de trabalho Event Log.

2. Clique em um item da lista no painel a esquerda para visualizar os registros.

Registros de arquivos

1. Abra o espaco de trabalho Event Log.

2. Clique em Archive > Archive Log.

Figura 7-1: Menu Archive: registro de arquivos

Open Log Archive

Figura 7-2: Caixa de dialogo Archive

Archive Log X

|
Archive eventlog iterms older than: 104872012 E |

3. No campo Archive event log items older than, clique na data do icone e, em seguida,
selecione uma data.

4. Clique em Archive.
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Visualizar registros arquivados

1.
2.

3.
4.

Abra o espaco de trabalho Event Log.

Clique em Archive > Open Log Archive.

Figura 7-3: Menu Archive: Open Log Archive

Archive Log

Open Log Archive

Abra o arquivo solicitado.

Clique em Archive > Close Log Archive.

Figura 7-4: Menu Archive: Close Log Archive

. Archive o Print...

Open Log Archive

Close Log Archive

Imprimir registros

4.

Abra o espaco de trabalho Event Log.

(Opcional) Abra um registro arquivado. Consulte a sec¢ao: Visualizar registros
arquivados.

Clique em Print.
A caixa de dialogo Print abrira.

Selecione uma impressora e, em seguida, clique em Print.

Arquivos do Event Log

Os registros de eventos se acumulam nos logs de eventos e podem criar arquivos grandes
que sao dificeis de navegar e gerenciar.

Quando um log de eventos atinge 20.000 registros, ele é arquivado. Um registro final para
evento é adicionado ao log de eventos e, em seguida, o log de eventos é salvo com um
nome de arquivo que indica o tipo de log de eventos, a data e a hora. Um novo log de
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eventos é criado. O primeiro registro no novo log de eventos afirma que o log de eventos foi
arquivado.

Os arquivos de log de eventos sdo armazenados na pasta
C:\ProgramData\SCIEX\Clearcore2.Acquisition. Os nomes dos arquivos estao
no formato dados do <logfile>Archive_<YYYYMMDD>_ <HHMMSS>. Por exemplo,
CustomerLogArchive 20220427 172915.data.
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Auditoria 8

Esta secao explica como usar a funcionalidade de auditoria.

Visualizar registros de rastreamento de
auditoria

1. Abra o espaco de trabalho Audit Trail.

2. Para visualizar o rastreamento de auditoria para a estagao de trabalho, clique em
Workstation no painel esquerdo.

3. Para visualizar o rastreamento de auditoria de um projeto, selecione o projeto no painel
esquerdo. Em seguida, selecione um dos seguintes procedimentos:

* Eventos gerais: para mostrar os registros da auditoria que se aplicam a todo o
projeto, como alteragbes de mapa e aquisigdo de amostra.

» Anadlise: para mostrar os registros da auditoria de uma Results Table.

* Todos os eventos do projeto: para mostrar os registros de auditoria para os
eventos gerais e eventos de processamento.

Filtrar eventos auditados usando uma pesquisa
por palavra-chave

O usuario pode filtrar eventos auditados no rastreamento de auditoria usando uma pesquisa
por palavra-chave. A pesquisa destaca cada ocorréncia do texto.

1. Abra o espaco de trabalho Audit Trail.

2. Selecione o rastreamento de auditoria a ser pesquisado. Consulte a segao: Visualizar
registros de rastreamento de auditoria.
Os registros de Audit Trail sdo mostrados.

3. Digite a palavra no campo Find in Page.
Todas as ocorréncias da palavra naquela pagina serao realgadas.

4. Use os botdes Next (¥ ) e Previous (‘-) para passar pelas correspondéncias.

Filtrar eventos auditados usando um conjunto
de critérios especificados

O usuario pode filtrar eventos auditados no rastreamento de auditoria usando um conjunto
de critérios especificados.

1. Abra o espaco de trabalho Audit Trail.
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2. Selecione o rastreamento de auditoria a ser filtrado. Consulte a se¢ao: Visualizar
registros de rastreamento de auditoria.
Os registros de Audit Trail sdo mostrados.

3. Clique em Filter ().
A caixa de dialogo Filter Audit Trail é aberta.

4. Utilize as listas para definir o critério de filtro requerido.

Figura 8-1: Filter Audit Trail Dialog

Filter Audit Trail

Find instances where

0
@ Description v ’ Project Audit Map Changed b @

Cantains
) Iz S
Full User Name v ) ith v
® Contains @
- o
E-Signature v ["r’es v
And where time and date are: @ From ] 12:00 AM =
To . ] 12:00 AM =

Item Descrigcao

1 Na lista <No Filter>, selecione o campo a ser filtrado. Os seguintes
campos estao disponiveis para filtragem:

* Description
+ Sample Name
* Full User Name

+ E-Signature

* Reason
2 Selecione para filtrar uma palavra ou frase exata.
3 Selecione para filtrar uma palavra ou frase parcial.
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Item Descrigao

4 Especifique o texto a ser filtrado, conforme a seguir:
» Digite todo o texto da string. Selecione Is (item 2)

» Digite parcialmente o texto da string. Selecione Contains (item 3)

+ Selecione Yes ou No.

5 Use para filtrar eventos que ocorreram durante uma data e hora
especificas.

5. Para limpar o filtro, siga estas etapas:

a. Clique em Filter ().
b. Cliqgue em Clear para redefinir todos os critérios de filtro para No Filter.

c. Clique em OK.

Imprimir rastreamento de auditoria

1. Abra o espaco de trabalho Audit Trail.

2. Selecione o rastreamento de auditoria a ser impresso. Consulte a se¢ao: Visualizar
registros de rastreamento de auditoria.

3. Clique em Print.
A caixa de dialogo Print abrira.

4. Selecione uma impressora e, em seguida, clique em Print.
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Esta secao descreve conceitos usados no software.

Gerenciamento de dados

O SCIEX OS requer um computador com o sistema operacional Windows 7, de 64 bits,

ou Windows 10, de 64 bits. O computador e o software do sistema associado funcionam
com o controlador do sistema e o firmware associado para controle do sistema e aquisicao
de dados. Durante a operacgao do sistema, os dados adquiridos s&o enviados para o
software SCIEX OS, no qual eles podem ser exibidos como espectros de massa completos,
intensidade de um ion ou varios ions em relagdo ao tempo, ou corrente idnica total em
relagédo ao tempo.

Técnicas de varredura

MS: em varreduras MS, também conhecidas como varreduras MS simples, os ions sao
separados de acordo com sua relagdo massa-carga (m/z). Uma varredura MS simples pode
ser utilizada para determinar o peso molecular de um composto. Varreduras MS simples
também podem ser referidas como varreduras de pesquisa. Varreduras MS nao fornecem
qualquer informagéo quanto a composi¢ao quimica dos ions, a ndo ser a massa. Realize
varreduras MS/MSou MS/MS/MSpara obter mais informagdes sobre os ions.

MS/MS: varreduras MS/MS sao usadas para determinar informacgdes estruturais.

» Para varreduras MS/MS em sistemas de quadrupolo triplo, os ions selecionados entram
na célula de colisdo Q2 em que sao ativados para fragmento, em relagao as colisdes,
produzindo ions produto caracteristicos.

» Para varreduras MS/MS nos sistemas QTRAP, a fragmentagao do ion precursor pode
ocorrer na célula de colisdo Q2 ou na armadilha de ions linear.

Se energia suficiente for usada, entao, o ion precursor se fragmenta para produzir ions
produto caracteristicos.

MS/MS/MS: a varredura MS/MS/MS do sistema de armadilha de ions linear (LIT) vai um

passo além das varreduras MS/MS. Um fragmento que é produzido na célula de colisdo

é fragmentado ainda mais na LIT para dar mais informagdes estruturais a respeito do ion
molecular.

Tipos de varredura no modo quadrupolo

Os instrumentos de quadrupolo triplo tém capacidade de Monitoramento de Reagdes
Multiplas (MRM) de alta sensibilidade necessaria para os experimentos de quantificacao.
Além disso, eles tém tipos de varredura altamente especificos, tais como ion precursor e
varreduras de perda neutra, que permitem que uma pesquisa mais avangada seja executada
sobre os componentes das amostras.
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Q1 MS (Q1): um tipo de varredura total usando o primeiro quadrupolo (Q1). A intensidade de
ions é retornada para cada massa na faixa de varredura.

Q1 Multiple lons (Q1 MI): um tipo de varredura seletiva usando o quadrupolo Q1. A
intensidade de ions é retornada somente para as massas especificadas.

Q3 MS (Q3): um tipo de varredura total de ions usando o terceiro quadrupolo (Q3). A
intensidade de ions é retornada para cada massa na faixa de varredura.

Q3 Multiple lons (Q3 MI): um tipo de varredura seletiva usando o quadrupolo Q3. A
intensidade de ions é retornada somente para as massas especificadas.

MRM (MRM): uma varredura MS/MS em que um ion definido pelo usuario é transmitido no
quadrupolo Q1 e depois fragmentado na célula de colisdo Q2. O quadrupolo Q3 é, portanto,
usado para isolar um ion fragmento definido pelo usuario que é gravado pelo detector. Este
tipo de varredura é usado principalmente para quantificagao.

Product lon (MS2): uma varredura total MS/MS em que o quadrupolo Q1 é usado para
isolar e transmitir um ion precursor especifico e o quadrupolo Q3 varre uma faixa de massas
definida. Esse tipo de varredura é usado para identificar todos os ions fragmentos de um ion
precursor especifico.

Precursor lon (Prec): uma varredura MS/MS em que o quadrupolo Q3 é fixo em um valor
m/z especificada para transmitir um ion produto especifico e o quadrupolo Q1 varre um
intervalo de massa. Esse tipo de varredura é usado para confirmar a presenca de um ion
precursor ou, mais comumente, para identificar os compostos que compartilham um ion
produto comum.

Neutral Loss (NL): uma varredura MS/MS em que tanto o quadrupolo Q1 como o
quadrupolo Q3 varrem uma faixa de massas, uma massa fixa separada. Uma resposta é
observada se o ion escolhido pelo quadrupolo Q1 se fragmenta por perda neutra, a massa
fixa, especificada. Esse tipo de varredura é usado para confirmar a presenca de um ion
precursor ou, mais comumente, usada para identificar os compostos que compartilham uma
perda neutra comum.

Tipos de varredura para armadilha de ions linear

O sistema possui modos aprimorados de opera¢ao. Em qualquer modo de LIT (armadilha de
ions linear), um pulso de ions ¢ introduzido na armadilha de ions (Q3). Os campos de RF
principais aprisionam os ions na diregao radial e as tensées CC aplicadas a lente em ambas
as extremidades da armadilha de ions sdo usadas para aprisionar os ions axialmente. E
permitido que os ions aprisionados resfriem durante varios milissegundos e, em seguida, a
tensdo RF seja varrida na presenca de uma CA auxiliar de baixa tenséo aplicada as hastes.
Os ions que sdo ejetados axialmente em dire¢ao ao detector sdo contados.

Durante a fase de coleta, os ions passam através da célula de colisdo Q2, onde o gas
nitrogénio foca os ions para a regidao Q3. O quadrupolo Q3 é operado apenas com a
tensado RF principal aplicada. Os ions sao impedidos de passar através do quadrupolo
Q3 e sao refletidos de volta por uma lente de saida para a qual se aplica uma tensao

de barreira DC. Apds o tempo de preenchimento (um tempo definido pelo operador ou
calculado automaticamente pelo software), uma tenséo de barreira CC é aplicada a lente
de entrada Q3. Isso interrompe que outros ions entrem. As barreiras de tensdo CC das
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lentes de entrada e saida e a tensdo RF aplicada as hastes do quadrupolo limitam os ions
coletados dentro do Q3.

Durante a fase de varredura, um potencial de poucos volts é aplicado a lente de saida
para repelir os ions carregados. E aplicada uma frequéncia CA auxiliar ao quadrupolo Q3.
A amplitude de voltagem RF principal é elevada a partir de valores baixo para altos, que
sequencialmente trazem massas em ressonancia com a frequéncia CA auxiliar. Quando os
ions sdo apresentados em ressonancia com a frequéncia CA, adquirem velocidade axial
suficiente para ultrapassar a barreira da lente de saida e sao radialmente ejetados na
direcao do detector de ions do espectrometro de massas. Esse processo é chamado de
ejecao ressonante.

Nota: Modos de verificagéo (ER, EMS, EPI, MS3) de armadilha de ions linear (LIT) séo
suportados somente nos sistemas SCIEX 7500 com a licen¢ga do QTRAP instalada.

* Enhanced Resolution (ER): uma varredura de MS em que ions na regido de 20 Da séo
coletados em LIT para um tempo de preenchimento especificado e varrido lentamente
para resolugéo aprimorada.

+ Enhanced MS (EMS): uma varredura de MS completa em que todos os ions no intervalo
m/z especificado sao aprisionados em LIT por um tempo de preenchimento especificado
antes de serem varridos e detectados.

* Enhanced Product lon (EPI): uma varredura MS/MS em que Q1 filtra o ion principal
fragmentado no Q2. lons de fragmento s&o aprisionados em LIT por um tempo de
preenchimento especificado antes de serem varridos.

+ MS/MS/MS (MS3): uma varredura em que os ions produto gerados em Q2 s&o coletados
em LIT. lons produto de uma m/z especificada s&o isolados em LIT e fragmentados
posteriormente. Os ions fragmento sdo aprisionados em LIT antes de serem varridos e
detectados.

Aquisicao dependente de informacao

Nota: Métodos de IDA sdo compativeis somente com os sistemas SCIEX 7500.

A Aquisicao dependente de informacao (IDA) € um método de aquisigdo que analisa os
dados de varredura de pesquisa durante a aquisi¢ao. A IDA é usada para mudar as
condicdes experimentais dependendo dos resultados da analise da varredura de pesquisa.
Essas mudangas em tempo real sdo controladas por um conjunto de critérios no método de
aquisicao, incluindo:

*  Um numero maximo de ions candidatos

* Um limite de intensidade, que especifica a intensidade minima para ions candidatos

+ Subtragao de fundo dindmica, que prioriza ions com base no aumento da intensidade
» Exclusao de ions candidatos antigos

+ O estado de carga para ions candidatos e se os ions com um estado de carga
desconhecido devem ser incluidos

* Um intervalo de massas para ions candidatos
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* Uma lista de ions a serem incluidos

* Uma lista de ions a serem excluidos

* Uma janela de exclusao, que especifica os ions isotdpicos a serem excluidos
» O padrao isotépico que dispara uma varredura dependente

* Uma janela de tolerancia de massa, que especifica a janela de massa em torno do ion
candidato em que as massas serao consideradas as mesmas do ion candidato

Crie um método de IDA com uma varredura de pesquisa e oito varreduras dependentes
em um unico periodo. A varredura de pesquisa e os critérios de IDA sdo usados em IDA
para determinar os ions candidatos para varreduras dependentes. Os seguintes tipos de
varredura podem ser usados como varreduras de pesquisa:

+ MRM

* Perda neutra

« fon precursor

+ Q3

* MS aprimorada (EMS)

Os seguintes tipos de varredura podem ser usados como varreduras dependentes:

+ EPI
« jon produto

« MS3 (varredura dependente de segundo nivel)

Em um experimento de IDA, as ag¢des do espectrdmetro de massas variam de varredura
para varredura dependendo dos dados adquiridos em uma varredura anterior. O software
analisa os dados como se estivessem sendo adquiridos e determina as massas nas quais
realizar as varreduras dependentes. Os usuarios podem definir os critérios que irdo ativar
um experimento de IDA e os parametros do método a serem usados.

Visualizacao de dados diferente
Cromatogramas

Um cromatograma mostra a variagdo de uma medida de quantidade com relagdo ao
tempo em um experimento repetitivo. Por exemplo, quando o instrumento € programado
para repetir determinado conjunto de varreduras espectrais de massas diversas vezes.
Os dados cromatograficos sdo continuos, mesmo que a intensidade dos dados seja zero.
Os cromatogramas nao sao gerados diretamente pelo instrumento, mas sim a partir dos
espectros de massas.

No grafico do cromatograma, a intensidade, em contagens por segundo (cps), aparece no
eixo Y em funcao do tempo no eixo X. Os picos sao rotulados automaticamente.

Os picos cromatograficos podem mudar em tempo de retengéo e intensidade com base em
alteracdes nas condigdes cromatograficas para uma amostra especifica.
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O software mostra os seguintes tipos de cromatogramas:

» TIC: o grafico da corrente idnica total como uma funcao do tempo.

Figura A-1: Exemplo de TIC
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+ XIC: um cromatograma de ions criado por valores de intensidade de um unico valor de
massa ou uma faixa de massas de uma série de varreduras do espectro de massas. Um
XIC indica o comportamento de determinada massa ou faixa de massa como funcéo do

tempo.
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Figura A-2: Exemplo de XIC
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Espectros

Um espectro sdo os dados obtidos diretamente a partir do espectrdbmetro de massas e
normalmente representa o numero de ions detectados com os valores especificos da
relacdo massa-carga (m/z). Ele aparece como um grafico com valores m/z no eixo X e a
intensidade (cps) representada no eixo Y.

Quando os dados sao visualizados como um espectro, as informagbes especificas a

massa de um composto sdo obtidas. Um espectro fornece os valores de m/z para os ions
correspondentes para um pico cromatografico particular. Esses ions podem ser usados para
encontrar informagdes mais especificas. Por exemplo, um espectro mostra todas as massas
que compdem um pico, incluindo a intensidade de cada uma.

Intensidades de espectro podem mudar, mas o valor de m/z é fixo porque a massa de um
composto ndo muda.

Ha duas maneiras de gerar dados espectrais:

+ Se apenas uma varredura for adquirida, os dados aparecerao como espectro.

* A partir de um cromatograma.

sMRM

O recurso do algoritmo Scheduled MRM (sMRM) inclui a seguinte funcionalidade:
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* A coluna Retention time tolerance melhora a solidez do tempo de retencéo de
experimentos ao permitir que uma janela de aquisicao seja configurada para cada
transicdo no método de aquisigdo. Os usuarios podem ajustar as janelas individuais para
compostos que possuem picos de LC amplos ou grandes variagdes em seus tempos de
retencio.

* Os tempos de permanéncia podem ser calculados automaticamente, ou o usuario
pode especificar um tempo de permanéncia personalizado para cada transigao.
A componentes altamente abundantes, podem ser atribuidos um baixo tempo de
permanéncia, enquanto aos compostos menos abundantes pode ser atribuido um alto
tempo de permanéncia. Os tempos de permanéncia editados pelo usuario sao deduzidos
do tempo do ciclo alvo e o tempo de ciclo remanescente é redistribuido para calcular os
tempos de permanéncia para transi¢des nao editadas. Durante a execugao, o tempo de
permanéncia disponivel é atribuido com base no valor calculado pelo software ou editado
pelo usuario. Ambos devem estar dentro dos tempos de permanéncia minimo e maximo
que sao especificados pelo usuario no método.

Tutorial do algoritmo sMRM

Se o acionamento for ativado para o algoritmo sMRM, a seguinte funcionalidade também
ficara disponivel:

» O usuario pode rotular varias transi¢cdes para um analito como primarias ou secundarias.
As transigdes primarias sdo monitoradas por meio da janela de aquisicdo, enquanto
as transicdes secundarias sdo monitoradas somente apods as transi¢cdes primarias
associadas atingirem os limites de acionamento. Isso minimiza o tempo de ciclo ao
reduzir o numero de transicées de MRM monitoradas. O tempo de aquisicdo se concentra
na coleta de dados para os analitos que estdo presentes em uma amostra, em que todas
as suas transicoes correspondentes sao detectadas acima de um limite definido, e nao
para analitos que nio estdo presentes na amostra.

» O algoritmo é compativel com a subtragédo de plano de fundo dindmica (DBS) para
disparar transi¢cdes secundarias. Consulte a se¢ao: Algoritmo Dynamic Background
Subtraction. Quando a DBS esta habilitada, ela é aplicada as transi¢cées primarias para
disparar as transigoes secundarias nesse experimento.

Para métodos IDA que usam o algoritmo sMRM para varreduras de pesquisa, se o DBS
estiver habilitado nos Critérios de IDA, ele sera aplicado as transi¢cdes primarias para
disparar as transicoes secundarias e as varreduras de MS/MS.

stMRM

O algoritmo Scout Triggered MRM (stMRM) é um refinamento do algoritmo
Scheduled MRM (sMRM).

No algoritmo sMRM, quando o acionamento é ativado, as transi¢des principais podem

ser usadas para adquirir dados para as transi¢des secundarias com base nos limites do
acionador definidos pelo usuario. No entanto, o acionamento é limitado para transicbes que
pertencem ao mesmo grupo de compostos e que possuem tempos de retencéo e tolerancias
de tempo de retengao idénticos.
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O algoritmo stMRM se expande nesse recurso usando as transi¢des de marcador para
transi¢cdes dependentes do acionador. As transigdes dependentes podem pertencer ao
mesmo ID de grupo de compostos ou podem pertencer a um diferente se eluir em um
tempo de retengao posterior a transicdo do marcador correspondente.

Um composto de marcador € um composto que aciona a aquisi¢ao de transi¢oes
dependentes de eluigao posterior. Ele deve ser um composto conhecido como presente

em cada amostra ou que tenha sido introduzido em cada amostra, como um padrao interno
rotulado como massa ou compostos endégenos onipresentes na matriz de uma amostra.

O algoritmo stMRM possui dois modos. Transi¢gdes dependentes podem ser associadas com
transicbes do marcador com base no tempo de retengao relativo (modo Scout triggered
MRM RT) ou grupo (modo Scout triggered MRM group).

Nota: O algoritmo stMRM pode ser usado para acionamento entre experimentos com
polaridade positiva e negativa. Ambos os experimentos devem usar o mesmo modo do
algoritmo stMRM.

Modo Tempo de retencao

No modo Tempo de retengao, o usuario nao precisa definir um intervalo de tempo

de retengao, ou seja, o tempo de retencdo mais ou menos a tolerancia do tempo de
retencao, para cada transicdo. Em vez disso, os tempos de retencao identificados durante
o desenvolvimento do método inicial sdo usados para determinar a ordem de elui¢do das
transicoes. O software automaticamente atribui transicbes dependentes as transicoes do
marcador definidas pelo usuario com base na proximidade dos seus tempos de retencéo.
Nao ha necessidade de os tempos de retengao especificados para transicbes dependentes
serem precisos, mas devem refletir a ordem de eluigio.

Se varios compostos de marcador forem usados, seus tempos de retencdo devem ser
distribuidos ao longo do tempo de execugao de forma que o tempo de execugao seja
segmentado em varias janelas de aquisicao, cada uma consistindo de uma transi¢cao de
marcador principal e suas transigdes dependentes de eluigdo posterior.

Quando a intensidade da primeira transigédo de marcador (Compound A) chega ao limite
do seu acionador, o software comeca a monitorar suas transi¢cdes dependentes, bem como
a proxima transicdo de marcado (Compound B). Consulte a figura: Figura A-3. Quando

a intensidade do segundo composto do marcador (Compound B) atinge o limite do seu
acionador, o software para de monitorar o primeiro composto do marcador (Compound A)
e suas transicoes dependentes, além de comecgar a monitorar as transi¢cdes dependentes
do segundo composto do marcador (Compound B), bem como o terceiro composto do
marcador (Compound C).
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Figura A-3: O reconhecimento acionou o MRM, modo RT

®
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Item Descrigao

1 Compostos de marcador, com tempos de retengao que se expandem
por toda a execugdo (do Compound A ao Compound C).

2 Compostos dependentes que sdo agrupados com base no tempo de
retencao (do Compound 1 ao Compound 12).
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Figura A-4: Visao geral do método: polaridade positiva e negativa

MM Indess

Method Overview

o Positive W MNegative

®

Compound A

" L . T

Tirre (mmin

Item

Descrigao

Dependentes do Compound A.

Compound B, além de um dependente do Compound A.

Dependentes do Compound B.
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Dependentes do Compound C.

Transi¢coes dependentes sao associadas com e acionadas por uma transicido de marcador
precedente com um tempo de retengao anterior.

Exemplo: acionamento de transi¢gdes dependentes

A primeira transicdo de marcador (Compound A) possui um tempo de retengao de 1,0 min, e
a segunda transicdo de marcador (Compound B) possui um tempo de retencao de 2,0 min.

As transicdes dependentes Compound 1, Compound 2 e Compound 3, com tempos de

retencéo de 1,1 minuto, 1,5 minuto e 1,6 minuto, respectivamente, sao acionadas pela

primeira transi¢gdo de marcador (Compound A). As transi¢des dependentes Compound

6, Compound 7 e Compound 8, com tempos de retencao de 2,3 minuto, 2,4 minuto
e 2,5 minuto, respectivamente, sdo acionadas pela segunda transi¢do de marcador

(Compound B).
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Varias transi¢cdoes de marcador

Varias transi¢des, como transicoes de quantificador e qualificador, com o mesmo ID de
grupo de compostos e tempo de retencao, podem ser identificadas como transi¢des de
marcador. Todas essas transicdes de marcador devem ultrapassar os limites individuais do
acionador antes que suas transicdes dependentes sejam acionadas.

Sobreposicao de RT

Se uma transicao dependente elui muito proximo da borda inicial ou final da janela de
aquisicao da transicdo do seu marcador, um tempo de retencado pode fazer com que essa
transicdo dependente saia da janela. Se isso ocorrer, seus dados nao serao adquiridos. Use
o recurso de sobreposi¢cédo do tempo de retencao (RT) para evitar esse problema.

Exemplo: Compound 4

O tempo de retencdo para uma transi¢do dependente, Compound 4, especifica que ela elui
apos a transicdo do marcador Compound A e antes da transi¢do do marcador Compound

B. Como ela elui préximo ao fim da janela de aquisi¢ao para Compound A, pode entrar na
janela de aquisigdo para Compound B. Quando Compound B obtém seu limite de acionador,
o0 monitoramento de transi¢des dependentes de Compound A, incluindo Compound 4,

para. Portanto, se Compound 4 nao eluir até depois de Compound B atingir seu limite de
acionador, ndo sera adquirido. Consulte a figura: Figura A-5.

Exemplo: Compound 5

De forma semelhante, o tempo de retengao para uma transicao dependente, Compound

5, especifica que ela elui apés a transicdo do marcador Compound B, de forma que sera
acionada pelo Compound B. Se Compound 5 entrar na janela de aquisi¢do da transicdo do
marcador anterior, Compound A, nao sera acionado e nao sera adquirido. Consulte a figura:
Figura A-5.

Exemplo: sobreposicao de RT

Para se certificar de que essas transi¢des dependentes de margeamento sejam acionadas,
use a opgao RT overlap . Essa opgao permite que o usuario defina uma janela de
tolerancia em torno de cada transicdo de marcador. Qualquer transicdo dependente na
janela de sobreposi¢cao do tempo de retencao é acionada pelas transicées do marcador de
sobreposicao.

Nesse exemplo, RT overlap ¢é definida para 0,2 minuto. Como resultado, Compound 4 sera
acionado pelo Compound B se ele sair da janela de aquisi¢do do Compound A. De forma
semelhante, o Compound 5 sera acionado pelo Compound B ou Compound A.
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Figura A-5: Sobreposicao de RT
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Acionado por

A coluna Triggered by mostra o ID do composto da transicdo do marcador atribuido a cada
transagao dependente. As transicoes de marcador sdo automaticamente atribuidas com
base na inser¢ao do usuario, incluindo sele¢cao do acionador, tempos de retencao relativos,
indicando ordem de eluicédo e sobreposi¢cao de RT.

Tabela A-1: Coluna Triggered by

Sintaxe Descricao
[ inicio da Mostra a primeira transicdo de marcador ou uma transi¢céo que elui
execucgao ] antes do tempo de retengao da primeira transigdo de marcador.

[l Mostra uma transicdo que pode ser acionada por sua propria transigao
de marcador definida pelo usuario ou pela transicdo de marcador
definida na janela RT overlap.

&& Mostra quando uma transi¢cao é acionada por varias transi¢cdes de
marcador pertencentes ao mesmo Group ID com o mesmo tempo de
retencéo.

() Mostra o grupo para varias transigcbes de marcador com o mesmo tempo

de retencao que pertence ao mesmo Group ID.

Modo Grupo

No modo de grupo, as transi¢des dependentes sao atribuidas a transi¢ées de marcador
por um supergrupo. Cada supergrupo possui pelo menos uma transi¢ao de marcador e
varias transicdes dependentes, que serdo acionadas por essas transi¢oes de marcador. As
transicoes de marcador devem ser as primeiras transi¢cdes de eluicdo no supergrupo. Se
varias transi¢cdes de marcador forem atribuidas a um supergrupo, todas as transi¢des de
marcador devem chegar ao limite do seu acionador antes que as transicbes dependentes
sejam acionadas.

O agrupamento de transi¢cdes do marcador e transigbes dependentes em supergrupos

€ baseado em uma relagao analitica predefinida que conecta de forma légica esses
compostos, precursores ou metabdlitos, isdbmeros estruturais e confirmagao de proteina ou
peptideo.

Guia do usuario do software Software SCIEX OS para sistema SCIEX Triple Quad
RUO-IDV-05-9804-PT-F e sistemas QTRAP
225/264



Teoria da operacgao - Software

A entrada de tempos de retencgao é opcional para as transicdes de marcador e dependentes.
Transigoes sem um tempo de retencéo sao verificadas a partir do momento em que a
transicdo do seu marcador atinge seu limite de intensidade até o fim da execugdo. As
transi¢cdes com um tempo de retencao especificado sao atribuidas durante seu intervalo de
tempo de retengdo, como no algoritmo Scheduled MRM (sMRM).

Durante a filiragem exploratéria, os tempos de retencdo ndo podem ser conhecidos por
todos os analitos, especialmente pelos que s&o apenas suspeitos de estarem presentes
em certas amostras. O modo de grupo combina a programacgao do intervalo de tempo de
retencéo a partir do algoritmo sMRM e o acionamento baseado em supergrupo, o que
permite ao usuario quantificar simultaneamente a lista tipica de analitos de destino e filtrar,
de forma oportunista, compostos adicionais com tempos de reteng¢do desconhecidos na
mesma injecao. Além disso, qualquer transicao que nao seja atribuida a um supergrupo é
adquirida com o algoritmo sMRM.
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Figura A-6: Modo Grupo

Compound A
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Compound B Compound C
threshold
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Item Descrigao
1 Marcador de eluigdo precoce que vai além de um acionador de limite.
2 Compostos dependentes que sdo agrupados com o composto do

marcador Compound A, com base no interesse analitico.

3 Transicbes de MRM a partir de marcadores (Compound B e Compound
C) que ndo vao além dos seus limites de marcador. Essas transi¢oes
dependentes ndo sao adquiridas.
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Figura A-7: Visao geral do método (polaridade positiva e negativa)

Method Overview
& Positive s Negative @
Compound C
B -
; _
=
Compound B
Compound A
Time (min)
Item Descrigao
1 Dependentes do Compound A com tempos de retencao especificados.
2 Dependentes do Compound A com tempo de retencéo definido como
zero (0).
3 Dependentes do Compound B com tempo de retencéo definido como
zero (0).
4 Dependentes do Compound C com tempo de retencao definido como
zero (0).

Acionado por

A coluna Triggered by mostra o ID do composto da transicdo do marcador atribuido a cada
transacao dependente. As transicbes do marcador sdo automaticamente atribuidas com
base na inser¢do do usuario, incluindo a sele¢do do acionador e a atribuicdo do supergrupo.

Tabela A-2: Coluna Triggered by

Sintaxe Descrigao
[ inicio da Mostra a transicado de um marcador que pertence a um Super Group ID
execucgao ]| com um tempo de retengéo de zero (0).
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Tabela A-2: Coluna Triggered by (continuagao)

Sintaxe Descricao

Il Mostra uma transicdo que pode ser acionada por varias transi¢coes de
marcador com um Group ID diferente, mas o mesmo Super Group ID.

&& Mostra quando uma transi¢éo é acionada por varias transi¢cdes de
marcador com o mesmo Group ID, tempo de retencdo e Super Group
ID.

() Mostra o grupo para varias transicbes de marcador com 0 mesmo tempo

de retencao que pertence ao mesmo Group ID.

lonizagcao programada

A funcionalidade lonizag&do programada pode ser usada para reduzir o tempo ocioso do
espectrémetro de massas diminuindo o risco de contaminacgdo. Se essa funcionalidade
for habilitada, o usuario podera especificar o periodo durante o qual Spray voltage ou
Nebulizer current, dependendo do tipo de sonda em uso, sera definido para o valor
especificado no método.

Para usar essa funcionalidade, primeiro determine o periodo durante o qual os picos de
interesse eluem ao adquirir dados sem a funcionalidade habilitada.

Apos determinar o periodo necessario, habilite a funcionalidade e, em seguida, defina um
Start time e Stop time adequado.

Por exemplo, para um método com duragao de 5 minutos, se os picos de interesse eluirem
entre 1,6 minuto e 3,4 minutos, um Start time de 1,5 minuto e um Stop time de 3,5 minutos
poderéo ser usados.

Regras de decisao

Enquanto um lote esta sendo processado no espaco de trabalho Queue, o software

pode selecionar agdes corretivas em resposta a resultados de analise especificos. Por
exemplo, se uma amostra ndo atender aos critérios de aceitagao definidos no método de
processamento (resultado da analise), o software pode ser instruido a reinjetar a amostra
(agao corretiva).

Essa funcionalidade é implementada com regras de decisao. Uma regra de decis&o consiste
de duas partes principais:

* Uma regra de alerta, que define o resultado da andlise
Regras de alerta sdo definidas nos métodos de processamento.

* Uma acgao corretiva, que é aplicada se o resultado do processamento nao satisfizer os
critérios para o resultado da analise.

Entre as acgbes corretivas, incluem-se o seguinte:

» Parar afila
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* Abortar o lote
* Injetar uma amostra diferente

* Reinjetar a amostra sinalizada

Ao criar um lote, o usuario pode ativar as regras de decisdo para o lote e, em seguida,
selecionar as regras de decisdo a serem usadas.

Algoritmo Dynamic Background Subtraction

O algoritmo Dynamic Background Subtraction melhora a detecg&o de ions precursores em
um experimento de Aquisicdo dependente de informacdes (IDA). Quando o algoritmo é
ativado, a IDA usa um espectro que tenha sido submetido a subtracao de fundo para
selecionar o ion precursor de interesse para analise MS/MS, em vez de selecionar o
precursor a partir do espectro de pesquisa diretamente. Como esse processo ocorre durante
a analise de LC, o algoritmo habilita a detecgéo de espécies a medida que seu sinal
aumenta em intensidade. Como resultado, esse algoritmo foca na detecgéo e analise

dos ions precursores na porcao de subida do pico LC, até o topo dos picos de LC ou
ligeiramente acima deles.

Analise quantitativa

A analise quantitativa é usada para encontrar a concentragdo de uma determinada
substancia em uma amostra. Ao analisar uma amostra desconhecida e compara-la com
amostras padrao, ou seja, amostras que contém a mesma substancia com concentragoes
conhecidas, o software pode calcular a concentragdo da amostra desconhecida. O processo
envolve a criagdo da curva de calibracdo usando a resposta de sinal ou proporgéao

de resposta dos padrdes e, em seguida, calculando as concentragdes das amostras
desconhecidas. As concentracdes calculadas de todas as amostras sdo adicionadas a uma
Results Table.

A analise quantitativa € mais comumente realizada usando uma varredura Multiple
Reactions Monitoring (MRM). Em uma varredura MRM, um ion precursor e um ion produto
caracteristico sdo usados para definir uma transicao MRM altamente especifica do analito.
A transicdo MRM combinada com o tempo de retencéo associado ao analito durante a
cromatografia liquida oferece a especificidade requerida para a quantificagao.

A quantificacao é alcancada por meio do uso de métodos de aquisicio MRM LC-MS/MS
validados, curvas padrao de aquisicdo ou calibragao e a integragdo subsequente dos picos
associados aos compostos de interesse. A relacdo da curva de calibracéo entre a resposta
do sinal e a concentracéo é utilizada para determinar a quantidade de um analito particular
em uma amostra desconhecida.

Adicao padrao

Adicao padrao pode ser usada para determinar a concentracdo de um composto em uma
amostra em que o efeito de uma matriz conhecida evita o uso de uma curva de calibragao
tradicional.

Este recurso permite que o usuario execute calculos de adigao padrao diretamente
no software. Se o recurso de adi¢do padrao estiver ativado no fluxo de trabalho de
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quantificagao, o calculo de adi¢ao padrao sera executado durante a integracao e os
resultados serdo exibidos na Results Table.

Se esse recurso estiver ativado, esses parametros de regressao estardo desativados:

Regression Type
Weighting Type

Automatic Outlier Removal

Ativar o recurso de adi¢ao padrao

1.
2.

Abra o espaco de trabalho Analytics.

Cligue em Process Method > New.

Dica! Para editar um método de processamento existente, clique em Process Method
> Edit embedded method e entdo siga as seguintes etapas.

Selecione a pagina Workflow e em seguida selecione pelo menos um fluxo de trabalho e
as amostras de referéncia.

Selecione a pagina Components e em seguida defina os nomes, as massas, os padrboes
internos, os grupos dos componentes etc.

Dica! Se o grupo estiver definido na tabela Components, o usuario podera optar por
somar 0s ions no grupo, mesmo que o ion precursor e o indice experimental sejam
diferentes nas transagodes. Os ions somados ndo aparecem na tabela, mas aparecem
na pagina Integration e na tabela de resultados como <group name>_Sum. Este recurso
€ util para quantificar proteinas e peptideos.

Dica! Quando o tempo de retengcéo dos componentes nao for conhecido, configure o
Retention Time Mode para uma férmula de massa ou quimica para Find n peaks,

em que n seja 1, 2, 5, 10 ou todos. O software identifica o nimero especificado de
recursos com a maior area de pico, atribui o tempo de retencdo apropriado e, em
seguida, executa um fluxo de trabalho de processamento de pico direcionado. Quando o
processamento esta concluido, o método integrado para a Results Table pode ser salvo
como um método direcionado normal.

Secione a pagina Integration e em seguida selecione os parametros de integracao para
cada componente.

Clique em Options > Quantitate by standard addition.
Este recurso possui requisitos especificos para os seguintes campos do lote:

+ Sample ID: Todas as amostras pertencentes ao mesmo grupo de adicao padrao
devem ter a mesma ID de amostra.

+ Sample Type: Todas as amostras a serem quantificadas que usam a adigdo padrao
devem ter o tipo de amostra Standard.

» Actual Concentration: Este campo deve conter a concentragdo conhecida do
padrao adicionada a cada amostra do grupo de adi¢c&o padrao. Por exemplo, para
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amostras sem padrao adicionado, o valor € 0. Dados desta coluna sdo marcados
como eixo X na curva de calibracao.

Se este recurso estiver ativado, a tabela de resultados contera um novo campo
Standard Addition Accuracy que compara o valor Standard Addition Calculated
Concentration da amostra com o valor Standard Addition Actual Concentration.

Uma visualizagdo dindmica da curva de calibragao de uma amostra especifica é
mostrada na curva de calibracdo.

Reconstrucao de massa

Para moléculas grandes, um estado de carga expandido € normalmente observado em
um espectro de varredura completa. O recurso de reconstru¢cdo de massa permite que

0 usuario realize uma deconvolucao do espectro diretamente no software e, em seguida,
realize uma quantificacdo com base nos picos de massa deconvoluido ou sem carga. Se o
recurso de reconstrucdo de massa estiver ativado no fluxo de trabalho de quantificacao, a
localizagao do pico, deconvolugao do espectro, localizagao do pico de massa e integracao
sao realizadas durante o processamento, e os resultados s&do mostrados na Results Table.

Habilitar recurso Mass Reconstruction

Nota: Mass Reconstruction é compativel somente com o fluxo de trabalho Quantitation.

Nota: Mass Reconstruction € compativel somente com os algoritmos de integracido MQ4 e
Summation.

Nota: Se Mass Reconstruction estiver ativado, Options > Sum Multiple lon sera
desativado.

1. Abra o espaco de trabalho Analytics.

2. Clique em Process Method > New.

Dica! Para editar um método de processamento existente, clique em Process Method
> Edit embedded method e entéo siga as seguintes etapas.

3. Selecione a pagina Workflow e em seguida selecione o fluxo de trabalho Quantitation e
as amostras de referéncia.

4. Selecione a pagina Components.
Cliqgue em Options > Mass Reconstruction.

6. Adicione os componentes digitando as informagdes nos campos solicitados.

Nota: O campo Expected MW é opcional.

7. Clique em Integration para visualizar a pagina de integragcao e analise a cromatografia
XIC, espectro médio e espectro de reconstrucdo e para selecionar a massa de destino.

8. Salve o método.
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Se esse recurso for ativado, a Results Table contera as seguintes colunas novas:
Expected MW, MW, MW Delta (Da), MW Delta (ppm), IS Expected MW, IS MW, IS
MW Delta (Da) e IS MW Delta (ppm).

Analise qualitativa

Andlise qualitativa é a identificacido de um composto especifico ou desconhecido. Na
espectrometria de massas, a determinacao de qual composto esta presente é realizada

com a exatiddo da massa, o tempo de retencao, o padrao isotdpico, a pesquisa na biblioteca
e a localizacao de férmulas. Com todas essas ferramentas é possivel elevar a confianga na
identificacdo de compostos conhecidos e desconhecidos nas amostras.

Tempo de retencao

A maioria dos espectrometros de massas usam algum tipo de cromatografia. O tempo

de retengao para um composto é determinado pela injecdo de um padrédo conhecido do
composto. O tempo de retencdo pode ser usado para ajudar a identificar os compostos de
destino em uma amostra. Se o composto suspeito estiver em uma amostra desconhecida,
quanto mais proximo o tempo de retengao estiver do tempo de retengcao do padréo, maior a
probabilidade de o composto desconhecido ser identificado. Os tempos de retencdo podem
alterar-se e devem ser rotineiramente confirmados usando um padrao conhecido.

Padrao isotépico

O espectro de massas de varredura total de um composto em um espectrémetro de massas
apresenta um padrao isotdpico distinto com base em sua férmula molecular.

Para o padrao de is6topo para morfina, consulte a figura a seguir.

Figura A-8: Padrao isotopico (Morfina)
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O padrao isotdpico do imazalil compreende diferentes isétopos de massa para os
elementos. O padrao isotépico é calculado teoricamente, depois comparado com o que
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foi realmente adquirido para o composto no desconhecido. Quanto mais aproximada a
correspondéncia entre o padrao isotépico tedrico e real, maior a probabilidade de o
composto ser identificado.

Pesquisa na biblioteca

Comparar o espectro de MS/MS adquirido de amostras desconhecidas com um banco de
dados de compostos com espectros de referéncia € uma das ferramentas mais poderosas
na analise qualitativa. Os algoritmos da pesquisa na biblioteca comparam os espectros
desconhecidos da amostra e tentam associa-los aos compostos conhecidos e aos espectros
no banco de dados. Quanto mais aproximada a correspondéncia e mais alta a pontuagéo,
maior a probabilidade de o composto ser identificado.

A pureza, a adequacao e a adequagao reversa s&o calculadas da seguinte maneira:

* Se houver uma determinada massa, tanto no espectro da biblioteca (reduzido) como no
espectro desconhecido (reduzido) cuja relagao de intensidade esteja dentro dos limites
especificados pelo usuario, a intensidade do pico no espectro da biblioteca sera igual a
do espectro desconhecido

* A pureza é calculada da seguinte forma:
100,0 (ULtotar)? / (Utotar*Ltotar) €M que:

Utotal = 2. Um*Unm,
Liotal = 2 Lm*Lm
ULtotal = 2 Um°Lm

As somas incluem todas as massas em que as intensidades U, e L, s&o as raizes
quadradas da massa ponderada, que é reduzida; desconhecido; e entradas da biblioteca.
A pureza deve se enquadrar no intervalo de 0 a 100 e é uma medida da similaridade do
espectro da biblioteca e o espectro desconhecido.

* A adequacao é calculada exatamente como a pureza, exceto pelo fato de que apenas
massas que ocorrem no espectro da biblioteca sdo incluidas nas somas. Isso ndo tem
qualquer efeito em L.gtq OU ULiotg porque nenhum termo é excluido dessas somas. A
adequacéao é uma medida do nivel em que o espectro da biblioteca esta contido no
espectro desconhecido. Uma adequacao alta e uma pureza baixa indicam que o espectro
desconhecido € provavelmente impuro, mas contém o composto da biblioteca.

* A adequacao reversa também é calculada como a pureza, exceto pelo fato de que
apenas massas que ocorrem no espectro desconhecido sao incluidas nas somas. A
adequacéo reversa € uma medida do nivel em que o espectro desconhecido esta contido
no espectro da biblioteca.

Localizagao de féormulas

Com um numero de massa, o algoritmo de localizagédo de férmulas tenta estimar a formula
quimica para o composto, com base nos espectros de MS e MS/MS gerados por um
espectrometro de massas de massa. Uma pontuacao de localizagao de férmulas nao
significa necessariamente que o composto na amostra € aquele identificado pelo algoritmo
de localizacao de férmulas, porque varias férmulas frequentemente correspondem a erros
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de massa. E necessario ter cuidado e realizar outros testes antes que um composto seja
identificado com o uso da localizagao de férmulas.

Nota: Ndo se recomenda realizar a busca de férmula com sistemas de massa nominais.

O algoritmo de localizagao de formulas usa as configuracdes de luzes de semaforo
para precisdo de massa. Um erro de ppm vermelho obtém uma pontuacédo de 0 e uma
correspondéncia perfeita obtém uma pontuagao de 100.

O espectro de MS contribui com 67% da pontuacao de localizagado de férmulas e o espectro
de MS/MS contribui com 33%. Como resultado, a capacidade de a férmula estimar a massa
de MS ¢ a influéncia principal na pontuagéo. No entanto, a correspondéncia de fragmentos
de MS/MS também influencia a pontuacao.

O padrao de isétopo é usado para gerar a lista de formulas encontradas, mas nao é usada
para gerar a pontuacao final. Portanto, a férmula com o padréo de isétopo provavelmente
nao sera incluida na lista.

Uma lista de férmulas possiveis é determinada com o uso da exatiddo de massa precursora,
padréao isotépico e fragmentagao por MS/MS. As férmulas propostas sdo pontuadas com
base na exatidao de massa precursora € uma exatidao de massa média do MS/MS dos
fragmentos correspondentes.

Integracao

Em analises quantitativas ou qualitativas, a integracao refere-se a geragéo de areas de picos
cromatograficos ou alturas para os compostos de interesse. Um método de processamento
contém todas as informagdes necessarias para processar os dados.

A compilacao de informacgbes quantitativas ou qualitativas para determinado grupo de
amostras é chamado de tabela de resultados. Consulte Results Tables.

O software possui trés algoritmos de integracdo que podem ser usados:

+ MQ4: seleciona uma baixa concentragdo, mas ndo a mais baixa concentracao, padrao
ou amostra do controle de qualidade por referéncia a amostra representativa da corrida
analitica.

* AutoPeak: seleciona uma alta concentragéo, sem ser saturada, padrao ou amostra de
controle de qualidade por referéncia a amostra representativa da corrida analitica.

+ Somatdrio: ndo realiza uma pesquisa de pico normal, mas assume que um pico esta
presente préximo ao tempo de retengao esperado.

Também é possivel integrar manualmente picos que nao foram detectados pelos algoritmos.
Parametros de algoritmos de integracao AutoPeak

Os seguintes parametros sao usados para identificar e reportar o pico de interesse.

Para obter uma lista completa de parametros disponiveis, consulte o Sistema de ajuda.
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* Local peak baseline: o software avalia alteragbes na linha de base localmente em torno
do pico, ao contrario de calcular a linha de base com relagao a todo o cromatograma.

* Linear peak baseline: o software insere uma linha entre os pontos no inicio e no final
de um grupo especifico de picos, ao contrario da possibilidade de ter uma referéncia nao
linear abaixo do pico.

Saturation correction: quando o algoritmo detecta que um pico esta saturado, ele usa

o0 modelo para estimar como o pico deveria ficar caso o detector ndo estivesse saturado.
Isso faz com que o perfil se estenda sobre o topo do pico para aproximar a resposta que
seria obtida. Isso pode estender o intervalo dindmico linear das curvas de calibracdo. Essa
opcao so fica disponivel ao definir os valores padrao gerais de algoritmo, e ndo durante a
criacdo do método de processamento ou revisao do pico individual, pois nao € util usar essa
configuracao para apenas alguns picos.

Minimum Signal/Noise

Se o sinal minimo de ruido for definido para sete, conforme mostrado no grafico a esquerda
da figura a seguir, o pico nao sera reportado. Se o sinal minimo de ruido for definido para
dois, conforme mostrado no grafico a direita, o pico sera reportado. Esse parametro ndo
afeta a integracao.

Figura A-9: Limite S/N
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Limite de confianga

Esse parametro é usado para filtrar picos potenciais que sao falsos positivos. O valor padrao
€ 50%, que é geralmente adequado. No entanto, o usuario pode querer usar um valor maior
para os dados ruidosos ou para dados para os quais a largura do pico possui uma variagao
consideravel de amostra para amostra.

As duas figuras a seguir mostram como o Confidence Threshold afeta o numero de
picos identificados. Se o Confidence Threshold é configurado como 50%, o pico com
um pequeno sub-pico ¢é identificado como um unico pico. Se o Confidence Threshold
for diminuido para 16%, o algoritmo SignalFinder encontra dois picos. Arraste entre duas
regides de picos para visualizar os dois picos.

Para determinar quais outros picos estao potencialmente presentes neste unico pico, e se
o Confidence Threshold correto ndo é conhecido, pressione Ctrl e arraste entre a regiao
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de interesse do pico. Isso abaixa automaticamente o Confidence Threshold para revelar

0 segundo pico de interesse que nao esta presente quando o Confidence Threshold &
configurado para 50%.

Figura A-10: Confianca de 50%
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Na confianga de 16%, dois picos sao encontrados. Arraste entre a area de pico para
identificar os dois picos.

Figura A-11: Confianca de 16%
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Figura A-12: Parametro do limite de confianca
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Referéncias de pico local versus global

A referéncia de pico pode ser local ou global. Se a opgao local for selecionada, o
software de quantificacdo avaliara mudancas na referéncia localmente. A opcao global usa o
cromatograma inteiro como referéncia.

Para obter um exemplo que mostre onde a referéncia local deve ser usada, consulte a figura
a seguir. O grafico esquerdo mostra um cromatograma que foi integrado adequadamente
usando a linha de base local. O gréfico direito mostra 0 mesmo cromatograma, integrado
inadequadamente usando a linha de base global.

Figura A-13: Uso de referéncia global
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Referéncias de pico linear versus nao linear

A referéncia de pico pode ser definida como linear ou nao linear. A opgao nao linear estima
a referéncia abaixo de cada pico. A opg¢éo linear coloca uma linha entre os pontos no
comeco e fim do grupo de picos especifico. Para obter exemplos de referéncias lineares

e nao lineares para picos de coeluicdo, consulte Figura A-14 e Figura A-15. Os itens 1 a

4 sao picos convolvidos. O item 5 mostra a referéncia, conforme derivado com as opgodes
diferentes.

Uma referéncia nao linear é recomendada para multiplos picos. Para um unico pico, a
diferenga entre referéncia linear e nao linear é insignificante.
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Figura A-14: Exemplo de uma referéncia linear
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Figura A-15: Exemplo de uma referéncia nao linear
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Parametros do algoritmo de integracao MQ4

Os seguintes parametros séo usados para identificar e reportar o pico de interesse. Para
obter uma lista completa de pardmetros disponiveis, consulte o Sistema de ajuda.

Porcentagem de ruido

Este par@metro é usado para estimar o nivel de ruido nos cromatogramas. O percentual
especificado dos pontos de dados com a menor intensidade é considerado ruido.

Os valores tipicos variam de 20% a 60%. Se pequenos picos na presenga de grandes picos

ndo forem encontrados, o percentual de ruido devera ser menor. A figura a seguir mostra um
exemplo de um pequeno pico ha presenca de um pico extremamente grande. Esse pico nao
€ encontrado quando o percentual de ruido é definido em 90%, mas é encontrado quando o

percentual de ruido é definido em 40%.
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Figura A-16: Pico de interesse
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Na figura a seguir, o grafico a esquerda mostra o percentual de ruido definido em 40%. O
grafico a direita é definido em 90%.

Figura A-17: Niveis de ruido
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Baseline Subtract Window

Depois da suavizagdo, mas antes de qualquer outro processamento, os cromatogramas sao
subtraidos da referéncia para diminuir oscilagdes nos dados. Para cada ponto, a referéncia
€ calculada usando os pontos de dados dos lados esquerdo e direito do ponto atual com
intensidade minima (dentro da janela de subtragao).

O valor exato deste parametro ndo é importante, desde que seja definido pelo menos como
um pouco a mais da largura de pico esperada.

Na figura a seguir, o grafico a esquerda mostra a janela Baseline substraction configurada
para 0,1 minuto e o grafico a direita mostra a janela Baseline substraction configurada para 1
minuto.
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Figura A-18: Janela Baseline Subtraction
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Divisao de picos

Este parametro controla se um pico possivelmente ruidoso é considerado como um pico
individual ou dois ou mais picos separados. Se a inclinagcado entre os dois picos potenciais for
inferior ao valor especificado, sera considerado um pico individual. Sendo, dois picos serao

encontrados.

Definir este parametro como um valor mais amplo evita que picos ruidosos sejam divididos e
encontrados como dois picos separados. No entanto, um valor menor deve ser usado caso
haja dois picos distintos com eluigdo (sobreposi¢cao) aproximada.

Na figura a seguir, o grafico a esquerda mostra Peak Splitting definido como dois pontos. O
grafico a direita mostra Peak Splitting definido como trés pontos.

Figura A-19: Divisado de picos
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Regression

A area ou altura dos picos do analito é representada em relagédo as concentragcbes
conhecidas em Calibration Curve e Metric Plot. Subsequentemente, uma linha é encaixada
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aos pontos. Essa linha de regressao é usada para calcular a concentragdo de amostras
desconhecidas.

Equacoes de regressao

Esta secdo descreve as equagdes para calcular as curvas de regressio. Nas equagdes que
seguem, o x representa a concentracado do analito nas amostras Standard e o y representa

a area ou altura de pico correspondente. As variaveis exatas usadas para a regressao
dependem se um padrao interno esta sendo usado e se a area do pico e a altura de pico sao
usadas conforme mostrado na tabela a seguir.

Tabela A-3: Variaveis de regressao

Padrio interno | Area usada? X y
usado?
Sim Sim C,/Cs/DF Ayl Ag
Sim No C,/Cs/DF Ha / He
No Sim C./ DF A,
No No C./ DF Ha
em que:

» C4 = concentracao real do analito

* Cg = concentragdo do padrao interno
+ DF = fator de diluigao

* A, = area de pico do analito

* Ag = area do pico do padrao interno
* H, = alturas do pico do analito

* Hg = altura do pico do padrao interno

Tipos de ponderacao

A tabela a seguir mostra como o fator de ponderacao (w) é calculado para um dos sete tipos
de ponderacéo.

Tabela A-4: Tipos de ponderacao

Weighting Type |Peso (w)

Nenhum Sempre 1,0.

1/x Se |x| < 1075 entdo w = 10%. OQuw =1/ |x].

1/ x2 Se x| <105 entdow = 10"0. Quw =1/ x2.

11y Sely| <108 entdow =108 Quw=1/ly|.

11y2 Se |y| < 108, entdo w = 106, Caso contrario, w = 1/ y2.
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Tabela A-4: Tipos de ponderagao (continuagao)

Weighting Type |Peso (w)

In(x) Se x <0, entdo um erro é gerado. Se x < 10 entdow =In 10%. Ou w =
lIn x)|.

In (y) Se y <0, entdo um erro é gerado. Sey < 108 entdow =1n 108. Ouw =
[In y)I.

Coeficiente de correlagao

Nas equacdes de regressao, x, y e w estdo conforme definidos anteriormente. Todas as
somas sao calculadas sobre todas as amostras Standard, exceto as amostras Standard
marcadas como nao usadas.

O coeficiente de correlagao é calculado como:

em que:

D, = Zu-z Wy {Z 11'_1'}:

* Y. =valorde Y calculado usando a equacédo adequada para o tipo de regresséo

. D_u_ Z"'Z“Tr: {Z“T:]:

Tipos de regressao

No espaco de trabalho Analytics, os seguintes tipos de regressao estao disponiveis:

* Meédia (somente painel Metric Plot)

* Mediana (somente painel Metric Plot)
* Linear (y=mx+b)

* Linear através do zero (y=mx)

» Meédia de fator de resposta

+ Quadratico (y = a2 + bx + ¢)

* Energia

* Wagner

« Hill

Nota: A opcao Remove outliers automatically from the calibration curve na caixa
de didlogo Regression Options no painel Calibration Curve aplica automaticamente as
regras de remogao automatica de valores discrepantes aos componentes de interesse
selecionados. Consulte Help.
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Linear
A equacao de calibracdo linear é a seguinte:
y=mx+b

O coeficiente angular e o coeficiente linear sdo calculados das seguintes formas:

m I:Z PR EDREY) wy) D

{Z e Z uy Z L\'.'L'E 1-|.'.1'_'|'.: I

em que:

uZm [Z'n\]

Linear através do zero
A equacao de calibragao linear através do zero é a seguinte:
y = mx

O coeficiente angular é calculado da seguinte forma:

> way/ Y wx

Média de fator de resposta
A calibragao do fator de resposta média é:
y =mx

Essa € a mesma equacgao usada na calibracdo da equagao linear através do zero.
Entretanto, o coeficiente angular é calculado de maneira diferente:

m Z wly/x) Zw

€ o desvio padrao do fator de resposta é:
o = J(nD/(n-1)) >ow

em que:

D= 3w uyt /(S wy /xf

Nota: Os pontos cujo valor do x for zero serao excluidos das somas.
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Se houver alguma linearidade e alguma curvatura na linha dos pontos, use entdo regressao
de poténcia em vez de regressao quadratica ou linear para produzir uma linha em algum
lugar entre os ajustes.

Quadratica

A equacao de calibragao quadratica é a seguinte:

y = ax2 + ax + ag

Os coeficientes polinomiais sdo calculados das seguintes maneiras:
ap = (bo/bg - bs/bs) / (b4/bg - ba/b3)

a4 = bs/bz - agby/bs

a.=[Zwy -aXwy —a.Twx’ ) Tw
em que:

b= wx 'Tw - X wx X wx
bi=Zwx / Zw-Twx / w
b.=Zwx 'Zw - XWXV X wx

b= Zwx  Zwx -y Zwx
bo=Twx ' Zwx ~Twx ' Zwx
bo=XwWxy 'Twx ~Zwx ¥/ Zwx’

Energia
A equacgéo de calibragao da fungéo de poténcia é:
y= axP

As equacbes para calibracdo linear sdo usadas como descritas acima para calcular o
coeficiente angular (m) e coeficiente linear (b) exceto pelo x, que nessas equacgdes é
substituido pelo In x e y é substituido por In y. Quando estiver terminado, a e p s&o
calculados da seguinte forma:

a=geP
p=m

Se algum dos valores de x ou y for negativo ou zero, um erro sera relatado.
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Wagner
A equacao da calibracdo Wagner é:
Iny =ay (Inx)2+ay (Inx)+ag

As equacdes para a calibracdo quadratica sdo usadas conforme descrito acima para calcular
umag, a{€ uma,, exceto x, que nessas equacdes € substituido por In x e y € substituido por

Iny.

Se algum dos valores de x ou y for negativo ou zero, um erro sera relatado.
Hill

A equacao da calibracao Hill é:

y=(a+bx")/(c+x")

Nao é possivel fornecer uma fungao analitica para resolugéo de a, b, c e n. Em vez disso, os
coeficientes sdo determinados usando o método Levenberg-Marquardt interativo.

Remocao automatica de valores discrepantes

Um recurso opcional permite que o software remova automaticamente valores discrepantes
da curva de calibragdo. Além de economizar tempo, esse recurso € util para aplicagdes que
possuem varios compostos com diferentes faixas lineares e sensibilidades.

Quando este recurso esta ativado, o software pesquisa, de maneira iterativa, todos

os pontos de dados para identificar uma faixa inicial que consista em quatro pontos
consecutivos e ofereca a melhor regressao linear possivel e satisfaca as regras
especificadas pelo usuario para a remog¢ao de valores discrepantes. O algoritmo calcula
varias regressoes para todas as permutacdes dos pontos de partida. Ele considera todas

as regressoes validas que satisfagam as regras especificadas pelo usuario e faz com que
todas passem pela sequéncia de expansao. Para todas as faixas iniciais validas, o sucesso
de cada expansao depende do numero total de pontos utilizados, da faixa dos niveis usados
e do ponto com o pior erro de precisdo absoluta na regresséo, antes e depois da expanséo.
A regressao que abranger a maior faixa e satisfizer as regras é a regressao “vencedora”.

Nota: Se nao houver quatro pontos de dados, o software utilizara trés. O algoritmo nao sera
aplicado se houver menos de trés pontos disponiveis.

As regras de remog¢ao automatica de valores discrepantes sao definidas no método de
processamento e incluem:

» Correlagao de coeficiente minima (r)

Nota: Esta opcéo usa a correlagao de coeficiente, e ndo o coeficiente de determinagéo

(r?).

* Erro de precisdo maximo permitido para réplicas de um padrdo com o menor nivel de
quantificagdo (LLOQ)

» Erro de precisao maximo permitido para padroes acima de LLOQ
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» Coeficiente de variagédo percentual maximo (CV) para varias réplicas de um padrdao em
LLOQ

Nota: Se o CV percentual for superior ao valor especificado, o algoritmo removera
réplicas em ordem decrescente de erro de precisdo até que o CV percentual das réplicas
restantes seja inferior a esse valor.

* CV percentual maximo para varias réplicas de um padrao em todos os niveis acima de
LLOQ

Nota: Se o CV percentual for superior ao valor especificado, o algoritmo removera
réplicas em ordem decrescente de erro de precisédo até que o CV percentual das réplicas
restantes seja inferior a esse valor.

* Se o numero total especificado de valores discrepantes exclui valores discrepantes
abaixo de LLOQ e acima do limite superior de quantificagéo (ULOQ)

* Numero maximo de valores discrepantes que podem ser removidos para um nivel de
concentragao

* Numero total de valores discrepantes que podem ser removidos de uma curva de
calibragao

Nota: Esse algoritmo é aplicado a todos os padrdes, incluindo os que foram excluidos
manualmente.

Nota: Se o numero de réplicas usado para produzir a regressao for diferente para cada
nivel de padrao, o recurso de remogao automatico de valores discrepantes ndo funcionara
perfeitamente e sé devera ser usado como ponto de partida. Revise cada curva de
calibragdo manualmente.

Dica! Certifique-se de que os limites de tolerancia de precisdo dos padrées que constam
nos Critérios de aceitagdo do método de processamento correspondam aos limites que
constam na caixa de dialogo Rules for Automatically Removing Outliers for Calibration
Standards.

Results Tables

Uma tabela de resultados € uma compilagao das informagdes quantitativas e qualitativas
associadas a um conjunto de amostras. Nela estao incluidos, entre outros, os célculos
para concentragao e precisdo determinados como resultado da interpolagdo da curva de
calibragcado padrao. Os resultados da pesquisa na biblioteca, os resultados de localizagéao
de férmulas e outros resultados de andlise qualitativa também estao disponiveis na tabela
de resultados. Area, altura e outras caracteristicas numéricas podem ser exibidas. O
numero e tipo das colunas nas tabelas de resultados podem ser editadas para visualizagéao
simplificada.
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Curvas de calibracao

Uma curva de calibragéo, também conhecida como curva de concentragcido padrao, € um
meétodo para determinar a concentracdo de uma substancia em uma amostra desconhecida
por comparagéo da amostra desconhecida com um grupo de amostras padrées de uma
concentracao conhecida. A curva de calibragao € um grafico que mostra como o instrumento
responde (o sinal analitico) as variagbes na concentragdo do analito (a substancia a

ser mensurada). O operador prepara uma série de padroes através de uma variagao de
concentragdes proximas da concentragcdo esperada do analito na amostra desconhecida.

Padrées de calibragao sdo usados para formar curvas de calibragao. Leituras nao feitas
ou incorretas em algumas amostras de calibracdo podem indicar problemas com a corrida
analitica. Siga os métodos de aceitagao encontrados na literatura e guias de agéncias
regulatérias para a criagdo de uma curva de calibragao. Exemplos de boas praticas na
preparacéo de curvas de calibragio incluem:

* Preparagao de padrbes de calibragcdo em uma matriz em branco em que o analito sera
mensurado.

» Geracao de uma curva de calibragao para cada analito ser mensurado.

» Confirmacao de que a variagdo de concentragédo esperada do analito esteja coberta,
incluindo amostras tipicas e atipicas.

* Uso de seis a oito concentragdes diferentes do padrao para geracao da curva.

Esta ndo € uma lista completa e outros guias devem ser usados para determinar a melhor
pratica de desenvolver a curva de calibragao para o laboratdrio.

Nota: Em algumas execuc¢des analiticas, sdo usados padrdes de calibragdo de ponto
unico. Calibragdes de ponto unico sao realizadas utilizando uma matriz em branco e uma
concentragdo padréo unica. A relacéo entre a resposta do instrumento e a concentragao do
analito é determinada pela linha criada entre esses dois pontos. Os métodos de aquisicao e
processamento devem ser validados antes de serem aceitos para esta finalidade.

Proporcao sinal/ruido

Ao realizar processamento de dados de espectrometria de massas quantitativa, € importante
determinar se um pico especifico é significativo ou nao, em que significativo normalmente
significa ultrapassando o ruido de fundo.

Calculos de ruido relativo e sinal/ruido

Geralmente, a altura do pico € comparada ao ruido de fundo medido em uma regiao livre
de picos, onde o ruido é tipicamente estimado como uma ou trés vezes o desvio padrao
dos pontos de dados nessa faixa. Essa abordagem esta longe de ser ideal pelos seguintes
motivos:

» Ela é subjetiva, uma vez que a regido de ruido é selecionada manualmente.

* Uma regido de fundo sem um pico pode ndo existir ou a regidao pode ser muito estreita
para uma estimativa acurada do ruido.
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* O ruido na posicao do pico pode ser bem diferente daquele na regiao de ruido
selecionada.

» O fator de "um ou trés" também é subjetivo e diferentes autoridades possuem diferentes
recomendacdes.

* O ruido aparente pode ser alterado se os dados foram pré-processados. Por exemplo,
suavizados ou limitados.

O conceito de Ruido relativo (Rn) facilita o desenvolvimento de um método simples para
calcular o ruido esperado em qualquer ponto nos dados, para comparar com o sinal medido.
Esta é uma métrica objetiva e robusta que pode ser usada para calcular o sinal/ruido (S/N) e
para avaliar e comparar o desempenho do instrumento e do ensaio. Ha muitas aplicagdes do
conceito de ruido relativo, uma das quais é o calculo de S/N.

O algoritmo bésico funciona da seguinte forma:

1. Elabora um modelo de ruido que permitira ao usuario calcular o ruido esperado em
qualquer ponto no registro de dados, considerando o nivel do sinal subjacente nesse
ponto.

O modelo de ruido pode ser determinado a partir de consideragdes tedricas ou pode
ser modelado a partir de medidas reais para um sistema especifico. Para detectores
de contagem de pulso, o desvio padrao de um sinal e, portanto, o ruido esperado,

€ proporcional a raiz quadrada do sinal e, desse modo, varia com o sinal. Em

outros sistemas, havera um componente de "ruido branco" constante, possivelmente
combinado com um componente dependente de intensidade.

2. Estima o sinal subjacente a partir do sinal medido.

Essa tarefa pode ser atingido de muitas formas, mas a mais simples é gerar uma versao
suavizada dos dados. Consulte a figura: Figura A-20.

Figura A-20: Sobreposi¢ado de dados brutos e suavizados
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£000

.

3. Mede o ruido real entre os dados usando todos os pontos, picos e fundo.

Isso é atingido ao subtrair a estimativa do sinal subjacente a partir do sinal medido em
cada ponto nos dados onde o sinal suavizado foi subtraido do original. O resultado é
conhecido como ruido delta. A faixa do ruido delta é razoavelmente constante, exceto
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onde ha grandes picos, pois o ruido é dependente do sinal e, portanto, maior onde o
sinal € maior. Consulte a figura: Figura A-21.

Figura A-21: Grafico de valores de ruido delta para cada ponto de dados
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4. Em cada ponto de dados, calcula a razao do ruido medido em relagao ao ruido
esperado.

Ou seja, em cada ponto de dados, divida o ruido medido na etapa pelo valor que o
modelo de ruido estima. Nesse caso, a raiz quadrada da intensidade. Se o modelo de
ruido for bom, o software gera uma série de valores que permanecem em sua maioria
ligados por alguns limites. Consulte a figura a seguir. Essa figura também mostra o
grafico de

Anoise/./intensity

Nota: Essa etapa reduz a grande variagao no ruido delta e os resultados em um
conjunto bem restrito de valores.

Figura A-22: Modelo de ruido
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5. Calcula o desvio padrao dos valores de razéo. Este é o Rn, uma estimativa da relacao
mais provavel entre o ruido delta real e o previsto pelo modelo. Na figura anterior, isso
resulta em um valor de 9,5.

A figura a seguir mostra um exemplo de como o ruido relativo pode ser usado para
calcular o S/N.
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Figura A-23: Sobreposicao de dados brutos, estimativas de sinal subjacente e
estimativas de referéncia
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baseline = 234

Conforme descrito anteriormente:

noise = R, x ./(baseline)

Neste exemplo:

noise = 9.5 x 4234 = 145

Se 0 apice do pico for usado como o sinal, entdo o S/N é 34 (4900/145) e, se a altura do
sinal suavizado for usada, entdo o S/N sera 22 (3150/145).

Ao relatar o S/N, o algoritmo de integragdo MQ4 usa o procedimento descrito aqui e o apice
do pico como o sinal. Como o algoritmo de integragao AutoPeak esta ajustando um modelo
ao pico, ele usara a altura do perfil ajustado.Isso resulta em um S/N relatado menor. No
entanto, este € um valor mais preciso, pois € menos afetado por possiveis picos de ruido. O
algoritmo de integracao do AutoPeak também possui uma abordagem mais sofisticada para
a previsao de referéncia, portanto, por esses dois motivos, os valores de S/N relatados pelos
dois algoritmos nao sao idénticos, embora sejam geralmente semelhantes.

Em resumo, comparado a abordagem usual de previsao de ruido como o desvio padréo de
uma regiao de fundo, a abordagem de ruido relativo para calcular o S/N possui as seguintes
vantagens:

» Ela é muito menos subjetiva, pois uma regido de fundo nao precisa ser selecionada
manualmente.

* Um S/N preciso pode ser estimado mesmo se ndao houver qualquer regido sem picos do
cromatograma.

» Para os algoritmos de integracao AutoPeak e Summation, a referéncia e, portanto, o
ruido, é estimado proximo do pico de interesse. Para o algoritmo de integragcdo MQ4,
a referéncia é a intensidade do ponto de dados na porcentagem de ruido especificada
pelo usuario. Por exemplo, se a porcentagem de ruido especificada pelo usuario for 40%
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e houver 100 pontos de dados, o algoritmo de integragdo MQ4 organiza os pontos de
dados da menor para a maior intensidade e usa a intensidade dos pontos de dados com
a quadragésima menor intensidade.

Isso pode fazer uma grande diferenga para o valor S/N relatado, pois a regido de fundo
selecionada para a abordagem usual pode ser muito mais quieta que o fundo préximo ao
pico. Conforme descrito anteriormente, o S/N calculado usando a abordagem de Relative
Noise pode fornecer valores menores que a abordagem usual. No entanto, eles sado
valores mais precisos e Uteis. Consulte Figura A-23.

Para tornar a coluna Signal / Noise visivel na Tabela de resultados, consulte Personalize a
Results Table.

Observacgao sobre sinal/ruido ao usar o algoritmo de integragao
SignalFinder

Como o AutoPeak calcula o sinal para ruido mais precisamente (e, portanto, prevé mais
precisamente CVs), se a abordagem de sinal para ruido 1-sigma for usada, considere
diminuir o valor de sinal para ruido o minimo aceitavel em qualquer procedimento
operacional padrao (SOP), com base nos dados empiricos do laboratério.

Sinal para ruido usando pico a pico

Se esse algoritmo de sinal para ruido for usado, o software calcula a propor¢ao de sinal para
ruido ao assumir o desvio padrao de todos os pontos de dados cromatograficos entre os
tempos de fundo de inicio e de fim especificados. O software calcula a proporcéo de sinal
para ruido para o cromatograma ativo, subtrai o sinal de fundo médio do pico selecionado

e, em seguida, divide o sinal subtraido pelo nivel de ruido de pico a pico. Isso diferencia

as regides de ruido e pico nas intensidades maximas de cada regido. Apds a conclusao, o
cromatograma ativo é rotulado com a proporgao de sinal para ruido.

Sinal para ruido usando o desvio padrao

Quando esse algoritmo de sinal para ruido é usado, o software calcula a proporg¢ao de sinal
para ruido dos picos cromatograficos e os rotula. Esse algoritmo requer que duas regides
sejam selecionadas no cromatograma:

* Aregido do ruido
* O pico de interesse

O software, entao, determina qual regido contém o pico e qual regidao contém o ruido com
base nas intensidades maximas em cada selecao. Ele subtrai a intensidade média do sinal
de fundo e, em seguida, divide o sinal subtraido por um fator especificado pelo usuario
multiplicado pelo desvio padrao da regiao de ruido.

Definir regides de ruido

Use este procedimento para definir regides de ruido se o desvio padrao ou algoritmo pico a
pico for usado.
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Nota: Somente o algoritmo sinal para ruido pode ser usado em uma Tabela de resultados.
Para aplicar um algoritmo sinal para ruido diferente aos dados, altere os padrbes do projeto
€, em seguida, crie uma nova new Tabela de resultados.

1. Nas configuragdes padrao do projeto, selecione o algoritmo de sinal para ruidoStandard
Deviation ou Peak-to-Peak.

Dica! Para abrir as configuragdes padrao do projeto, clique em Projects > Project
default settings.

2. Criar um método de processamento.
Na péagina Integration, clique em Options > Show Noise Regions.

(Se necessario) Use o mouse para ajustar a regiao do ruido.

Nota: A regido do ruido deve ser definida para cada transi¢ao.

Processar os dados.
6. No painel Peak Review, clique em Options > Show Noise Regions.

7. (Se necessario) Use o mouse para ajustar a regiao do ruido.

Colunas calculadas

Colunas calculadas sao formulas que resultam em novas colunas personalizadas que
sdo adicionadas a uma Results Table. Apds uma férmula ser criada e os dados serem
processados (ou reprocessados), o resultado da férmula € mostrado em uma nova coluna
personalizada.

Navegando na interface Calculated Column

Colunas calculadas sao criadas em um método de processamento. Elas podem ser
importadas e exportadas como arquivo frml para uso ou compartilhamento futuro.

A figura a seguir mostra a interface para o editor de formula.
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Figura A-24: Ul Calculated Columns

[MQ4] Modify Method
x

Use the calculator to create a new formula.

Formily nama | Formula

CaraEa O
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Qn- .
e

Regression parameters

ET GO CO

Item Descrig¢ao

1 A etapa Calculated Columns no fluxo de trabalho do método de
processamento. Clique para abrir a pagina Calculated Columns. Depois,
cliqgue em Add Formula (n&do mostrado)

2 O campo Formula name. Digite um nome para a férmula.

Nota: O nome da férmula ndo pode conter os nomes das fungdes na
calculadora, colchetes ou parénteses.

3 O campo Formula.

4 Uma calculadora que contém funcdes e operadores normalmente
usados. Os seguintes operadores adicionais podem ser digitados no
campo da férmula:

* > (maior que)

* >=(maior ou igual a)
* < (menor que)
* <= (menor ou igual a)

« 1= (diferente de)

Para obter mais informacdes sobre esses operadores e fungdes,
consulte o Sistema de ajuda.

5 Parametros de regressédo e colunas da Results Table disponiveis.

Nota: Esta lista ndo esta disponivel nas tabelas gsession.
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Item Descrigao

textuais.

degenerar € infinito.

6 O menu Treat resulting text values as permite que o usuario configure
como as entradas do texto sdo processadas. Essa opg¢ao € importante
em colunas da Results Table que possam conter resultados numéricos e

Por exemplo, as colunas de concentragio calculada podem conter
valores numéricos juntamente com valores ndo numéricos como N/A,

Nota: Quando o usuario comega a digitar a formula que usa uma matriz de amostras, um

item de selecao de amostras fica disponivel.

Extracao simples de informagdes nao padrao

O recurso de colunas calculadas permite que os usuarios mostrem informagdes que néo

estao disponiveis por padrao na Results Tables.

Por exemplo, para mostrar R2 como uma coluna da Results Table, o usuario pode criar uma

formula igual a R2.

Figura A-25: Criacao de uma coluna personalizada com colunas calculadas

€ Accept changes and return to Calculated Columns X 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

pe Regression parameters
- r
r2
Slope
Intercept

Quadratic coefficient
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Aritmética simples
Férmulas simples podem ser criadas para realizar operagcdes matematicas basicas.

Exemplo: R2
(r]*[r]

Nesse exemplo, o valor R2 é reproduzido usando o operador de multiplicacéo (*) para
multiplicar o valor de R por ele mesmo.

Exemplo: pontos por segundo coletados

[Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60)

Nesse exemplo, os pontos na linha de base s&o divididos pelos segundos do inicio ao
fim de um pico cromatografico integrado. Essa férmula usa os operadores de divisao (/),
multiplicagéo (*) e subtragéo (-).

Fungdes mais complexas

Existem muitas outras fungdes e estruturas de controle. Algumas mais comuns sdo MEAN(),
MAX() e MIN() e sdo mostradas na calculadora em uma barra de férmula.

Para obter uma lista completa de informacdes sobre sintaxe, operadores e fungdes, consulte
o Sistema de ajuda.

Exemplo: MEAN([Area]) para Padrées

Ao usar uma fungao que opera em todos os valores, 0 usuario pode selecionar as amostras
a serem incluidas no calculo.
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Figura A-26: Obter a média somente da area de pico de amostras padrao

€ 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

Exemplo: combinagao de fungoes

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

Only if the sample name c

contains... | Type comma separated text
contains... | Type comma separated text

ontainz..  Type comma separated text
contains... | Type comma separated text

Aritmética simples e funcbes mais complexas podem ser combinadas. Por exemplo, para
calcular os pontos médios por segundo coletado, use a formula a seguir:

MEAN ( [Points Across Baseline]/ (([End Time]-[Start Time]) *60))

Declaracoes IF

A funcéo IF realiza um teste légico e retorna um valor para um resultado verdadeiro e outro
para um resultado falso. As fungdes IF aninhadas podem ser usadas para testar mais de
uma condig¢ao. A func¢éo IF pode ser combinada com outras fungdes légicas, como and e or

para ampliar um teste légico.

Nota: "&&" e "||" podem ser usados para and e or, respectivamente. Os operadores and e
or devem ficar entre espagos, mas os operadores && e || ndo precisam.

A sintaxe basica da declaragao IF é a seguinte:

if (<condition>;<value 1f true>;<value 1if false>)

» <condition>é um valor ou expressao légica que pode ser avaliada como verdadeiro ou

falso.

» <value if true> é um valor a ser retornado e mostrado na coluna correspondente da

Results Table quando <condition> é avaliada como verdadeira.

* <value if false> é um valor a ser retornado e mostrado na coluna correspondente da
Results Table quando <condition> é avaliada como falsa.
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Nota: O simbolo da fungao IF pode ser selecionado na calculadora, digitado ou copiado de
outra fonte. Ela pode ser usada na sintaxe if ou IF.

A funcéo IF permite que outras fungées numéricas, como MEAN, STDEV e assim por
diante também sejam usadas na férmula, nas expressdes <condition>, <value if true>, ou
<value if false> .

Exemplo: <condition>

Alguns exemplos de uma <condition> incluem:

[Peak Area]>5000
[Component Name]='Analyte 1'

[Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2

Exemplo: <value if true> e <value if false>

<value if true> e <value if false> pode ser numero ou texto.

if ([Retention Time]> 1 and [Retention Time]<2; 'l-2 min RT
window';
'not applicable')

Exemplo: valor médio para area padrao interna

Nesse exemplo, o valor médio da area padrao interna (PI) é calculado nas amostras
desejadas e comparado a um valor de 1e6. O valor da area PI principal mostrado na coluna
da Results Table se a MEAN ([IS Area]) for maior que 1e6, se a <condition> for verdadeira.
Se MEAN ([IS Area]) for menor do que 1e6, ou seja, se a <condition> for falsa, a coluna da
Results Table contera Review IS performance, o <value if false>.

IF(MEAN([IS Area])>=1le6; '"MEAN([IS Areal])';'Review IS performance')

Nota: Somente as funcdes IF podem conter varios calculos.

Tratar valores do texto resultante como

A opcéo Treat resulting text values as determina como o texto € interpretado em uma
coluna personalizada da Results Table que contém texto ou uma combinagdo de numeros
e texto. Por exemplo, a coluna Sample Type contém somente texto, a coluna Precursor
Mass contém somente valores numéricos, e a coluna Calculated Concentration pode
conter valores numéricos e texto.

Dependendo das fungdes usadas em uma férmula, a opgao Treat resulting text values
as habilita a interpretacao especifica dos valores de texto na coluna em que o calculo é
baseado. As opg¢des incluem:

» Zero
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* Ignore (blank)
* Error (N/A)

» Original text

Nota: Para obter mais informagdes sobre essas opgdes, consulte o Sistema de ajuda.

Se os calculos forem baseados nas fungdes COUNT, MAX, STDEV, SUM, MIN, MEDIAN,
GET, GETGROUP, SLOPE, INTERCEPT, MAD ou GETSTAT, as op¢des recomendadas
serdo Zero, Ignore (blank) ou Error (N/A). Essas opgbdes também sdo recomendadas nas
declaragdes IF quando a formula contém colunas em que se esperam valores numéricos.

Original text € a opgao recomendada nas declaragbes IF em que os componentes das
expressoes <condition>, <value if true>e <value if false> podem numéricos e textuais,
especialmente quando as fungbes adicionais sdo usadas.

Nota: Nas declaracgdes IF com mais de uma <condition>, falha em avaliar sequer um
resultado de <condition> em um resultado <value if false> na coluna personalizada da
Results Table.

Exemplo

Neste exemplo, as colunas usadas na formula podem conter valores textuais e numéricos.
Portanto, a opcao Original text é recomendada.

IF ([Sample Typel]l='Unknown'&é& (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'))

Essa formula IF contém as colunas Sample Type e Calculated Concentration. Os valores
na coluna Sample Type devem ser tratados como Original text. Para a coluna Calculated
Concentration, pode ser necessario tratar valores ndo numéricos como <0 e Degenerate
como Zero.

Como valores nao numéricos podem ser tratados de forma diferente, recomendamos que o
usuario divida a férmula em varias féormulas menores, para um controle mais refinado dos
valores nao numeéricos.
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PPG

Tabela B-1 contém as massas monoisotopicas exatas e espécies carregadas (positivas

e negativas) observadas com as solugdes de calibragao de PPG (Polipropilenoglicol). As
massas e ions foram calculados usando a férmula M = H[OC3Hg],,OH, enquanto os ions
MSMS fragmentos usaram a formula [OC3zHg],,(H*). Em todos os célculos H = 1,007825, O =
15,99491, C = 12,00000 e N = 14,00307.

Nota: Ao executar calibragcbes com as solucdes de PPG, utilize o pico isétopo correto.

Tabela B-1: Massas exatas PPG

n Massa exata (M) | (M + NH,)* MSMS (M + NH,4)?* [ (M + COOH)-
fragmentos

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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Tabela B-1: Massas exatas PPG (continuagao)

n Massa exata (M) [ (M + NH,)* MSMS (M + NH4)?* [ (M + COOH)~
fragmentos
21 1236,88962 1254,92344 1219,88634 636,47863 1281,88781
22 1294,93148 1312,96530 1277,92820 665,49956 1339,92967
Reserpina

Tabela B-2: Massa exata do ion molecular e fragmentos da reserpina (C33H4oN20Oyg)

Descrigcao Massa
fon 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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Treinamento do consumidor

* Na América do Norte: NA.CustomerTraining@sciex.com
* Na Europa: Europe.CustomerTraining@sciex.com

» Fora da Unido Europeia e da América do Norte, visite sciex.com/education para obter
informagdes de contato.

Centro de aprendizagem online

+ SCIEX Now Learning Hub

SCIEX Support

A SCIEX e seus representantes mantém uma equipe de atendimento totalmente treinada
e especialistas técnicos localizados em todo o mundo. Eles podem responder perguntas
sobre o sistema ou quaisquer problemas técnicos que possam surgir. Para obter mais
informacoes, visite o site da SCIEX em sciex.com ou entre em contato conosco através de
uma das seguintes maneiras:

» sciex.com/contact-us

» sciex.com/request-support

Seguranca cibernética

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

Documentacao

Esta versdo do documento substitui todas as versdes anteriores deste documento.

Para visualizar este documento eletronicamente é necessario o Adobe Acrobat Reader. Para
fazer download da versao mais recente, acesse https://get.adobe.com/reader.

Para encontrar a documentagao do software, consulte as notas de versao do software ou o
guia de instalagao do software que o acompanha.

Para encontrar a documentagéo o produto de hardware, consulte o DVD de documentacéo
para o sistema ou componente.

As versdes mais recentes da documentacgao estao disponiveis no site da SCIEX, em
sciex.com/customer-documents.
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Nota: Para solicitar uma versao impressa gratuita, entre em contato com sciex.com/contact-
us.
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