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A propos de ce manuel...

Exercice 1

Exercice 2

Exercice 3

Le présent manuel contient des informations destinées a vous apprendre a
utiliser le Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter — Analyse
qualitative avec des données CPG/SM.

Avant de commencer les exercices, lisez les instructions de la section « Avant
de commencer ces exercices... » a la page 5.

Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Au cours de cet exercice, vous allez explorer certaines des nombreuses
fonctionnalités performantes du programme d'analyse qualitative. Ces taches
sont importantes, quel que soit le type de données que vous utilisez.

Détection et identification

Au cours de ces deux ensembles de taches, vous recherchez et identifiez les
basses concentrations en sulfamides au sein d’une matrice complexe et
générez leurs formules pour les données TOF et Q-TOF. Vous effectuez
également une d’extraction de motifs moléculaires de Protein Digest avec des
données TOF et Q-TOF. Ces taches peuvent également étre effectuées avec des
données Triple Quad.

Utilisation des flux de travaux, exportation et impression

Au cours de ces taches, vous allez apprendre comment configurer et exécuter
toute méthode d’analyse qualitative. Vous apprendrez également a éditer une
méthode d’automatisation de I'’analyse et/ou une identification du composé.
Vous exécuterez ensuite les actions dans la méthode automatisée lorsque vous
ouvrirez un fichier de données. Vous apprendrez également a créer une
méthode pour exécuter des actions automatisées avec une liste de taches.
Chacune de ces taches est exécutée a I’aide d’un flux de travaux différent.

Référence

Dans ce chapitre, vous allez apprendre des principes de base du programme
Qualitative Analysis.
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Nouveautés

de B.06.00

Vous pouvez réviser des composés dans la fenétre Compound Details View.
Quatre fenétres supplémentaires sont disponibles dans Compound Details
View.

Pour Compound Details View, vous pouvez définir différentes définitions
de ligne pour différents types de chromatogrammes et spectres.

L'algorithme Find Compounds by Integration est disponible.

Vous pouvez rechercher dans plusieurs bibliotheéques pour l'algorithme
Unit Mass Library Search.

Dans l'algorithme Generate Formulas, vous pouvez choisir d'annoter les
pics de spectre fragment avec des formules. L'annotation fragment
sélectionne des spectres pour annoter en fonction de 'algorithme d'analyse
des composés.

L'algorithme Generate Formulas peut étre exécuté sur des composés
détectés par l'algorithme Find by Chromatogram Deconvolution.

L'algorithme Generate Formula a été modifié pour vous permettre d'entrer
un nombre maximum d'éléments trouvés pour chaque vecteur de charge.

Dans l'algorithme Generate Formulas, vous pouvez grouper les éléments
trouvés avec la méme formule, mais avec différents vecteurs de charge.

Des composés peuvent étre créés a partir d'un spectre utilisateur. Dans ce
cas, l'algorithme d'analyse des composés est Spectrum Extraction.

Lorsque vous enregistrez des résultats avec un fichier de données, vous
pouvez choisir d'enregistrer tous les résultats des composés avec un fichier
de données ou un ensemble plus petit de résultats pour chaque composé.
Les chromatogrammes utilisateur et les spectres utilisateur sont toujours
enregistrés.

Le format du fichier CEF a été modifié de facon a ce que davantage
d'informations soient incluses.

Les informations relatives au m/z et a I'espéce de l'ion sont disponibles
dans le premier niveau du tableau Spectrum Identification Results.

Le tableau Spectrum Identification a été modifié. Vous pouvez ajouter un
filtre a une colonne et vous pouvez supprimer une ligne.

Vous pouvez désormais libeller un pic avec Formula & Ion Species.
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Le changement du spectre libellé Best dans la fenétre Spectrum
Identification Results lorsque vous disposez d'un grand nombre d'entrées
est désormais considérablement plus rapide.

Vous pouvez spécifier le chevauchement des chromatogrammes de
composés dans Compound Report.

Le modele de rapport par défaut Formula Confirmation a été modifié pour
inclure la colonne colorée Flags (Tgt) et le tableau Fragment comporte la
colonne colorée Flags (FIs).

Avant de commencer ces exercices...

Installez le logiciel. Pour les instructions, reportez-vous au Guide
d'installation.

Copiez le dossier nommé Data du disque d'installation au format non
compressé a I'emplacement de votre choix sur votre disque dur.

Ce dossier contient tous les fichiers de données requis pour ces exercices.
Il se peut que vous deviez extraire au préalable les fichiers de données de
leur format .zip.

Ne réutilisez pas les fichiers de données exemples déja présents sur votre systéme, a
moins d'étre s(r de les avoir copiés a partir des fichiers originaux du disque et que vous
étes la seule personne a les utiliser. Si les fichiers de données exemples déja présents sur
le systéme ne correspondent pas exactement aux originaux présents sur le disque, les
résultats obtenus pendant les exercices ne correspondront pas aux illustrations de ce
manuel.
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Au cours de cet exercice, vous allez explorer certaines des nombreuses
fonctionnalités performantes du programme d'analyse qualitative pour
travailler avec des données de CPG/Q-TOF et CPG/QQQ.

Chaque exercice est présenté dans un tableau a trois colonnes:

¢ Etapes: utilisez ces instructions générales afin d'explorer le programme par
vous-méme.

¢ Instructions détaillées: utilisez-les si vous avez besoin d'aide ou si vous
préférez suivre une méthode d'apprentissage pas a pas.

¢ Remarques: lisez-les pour obtenir des astuces et des informations
supplémentaires sur chaque étape de l'exercice.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 1. Quverture du programme d'analyse qualitative

Au cours de cette tache, vous allez ouvrir plusieurs fichiers de données a l'aide
de la méthode habituelle.

Tache 1. Ouverture du programme d'analyse qualitative avec plusieurs fichiers de données

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Ouvrir le programme d'analyse
qualitative.

Ouvrez les fichiers de données
Pest - 200 - Scan.d, Pest - STD
200 MRM.d, Pest Strawb-01
SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.d et
MSD_mix_4stds_DG_spl200_0
3.d dans le dossier
\\MassHunter\Data, ou dans
le dossier dans lequel vous les
avez copiés.

Assurez-vous que le bouton Use
current method est sélectionné.
Vérifiez que la case Load result
data n'est pas cochée. Si cette
case n'est pas disponible, cela
signifie qu'aucun résultatn'a été
enregistré dans le fichier de
données. Pour savoir comment
enregistrer des résultats,
reportez-vous aux instructions
de la « Tache 17. Enregistrement
des résultats », page 72.

Vérifiez que la case Run ‘File
Open’ actions from selected
method n'est pas cochée.

a Double-cliquez sur I'icone Agilent
MassHunter Qualitative Analysis
B.06.00 :

Le systém ouvre la boite de dialogue
Open Data Files.

b Accédez au dossier \\MassHunter\
Data\GC ou au dossier dans lequel se
trouvent les fichiers d'exemples.

* Le fichier Pest - 200 - Scan.d
contient des données SM, tandis
que les fichiers Pest - STD 200
MRM.d et Pest Strawb-01 SPIKED 1
ppb - 1 ulinj.d contiennent des
données SM et SM/SM
(CPG/QQAQ). Le fichier
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
contient des données CPG/Q-TOF.

* Vous pouvez obtenir de I'aide sur la
plupart des fenétres, boites de
dialogue et onglets en appuyant sur
la touche F1 lorsque la fenétre est
active.

[IE5 Open Data File (==
in: [ 11 6 -] (& [3]lex @
Recent hems
€]
Deskicp
Campaoe
& File rame: ME0_mox_datds_0G_spld00_ 0307 "Pest - 200 5¢ = Open
Metwork Files of type: | Dista Fles () - Cancel
Hedp
Dptions
Sample Information
Samgle Nawe
@ Use current method User Name
Load resclt data Lo
Fiue File Open’ actens feom Descrigtion
stlecied method
Figure 1 Ouvrir des fichiers de données lors de I'ouverture du logiciel
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1
Tache 1. Quverture du programme d'analyse qualitative avec plusieurs fichiers de données (suite)
Etapes Instructions détaillées Remarques
¢ Appuyez sur la touche Maj et + Sivous appuyez sur la touche Ctrl,
maintenez-la enfoncée pendant que vous pouvez sélectionner des
vous cliquez sur Pest - 200 - Scan.d, fichiers qui ne figurent pas
Pest - STD 200 MBM.d, Pest directement I'un derriére I'autre
Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.d et dans la liste.
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d. Ce que vous pouvez voir dans la
d Cliquez sur Open. fenétre principale a ce stade dépend
Les quatre fichiers de données de la méthode, de I'agencement, de
apparaissent dans la fenétre Data I'affichage et des paramétres de
Navigator, et 1 a 3chromatogrammes tracé utilisés avant que vous
sont affichés dans la fenétre n'ouvriez ces fichiers.
Chromatogram Results. Lorsque vous cliquez sur I'icéne List
e Cliquez surl'icone List Mode & Mode, la couleur de son fond
dans la barre d'outils Chromatogram change et devient orange.
Results.
Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter — Analyse qualitative — Guide de familiarisation pour CPL/SM 1"



1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 1. Quverture du programme d'analyse qualitative avec plusieurs fichiers de données (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Sequence Wizards Actions Configuration Tools Help

i 2 Hag e FMEE - PR [EE (AR # L4 A il T B GG e @ &) 5 5 5 [ Nevigatorview | Compound Detils View

: % Data Navigaior x ||§Acl|mmalogmnﬁi=|ih x
Sortby Data Fie T2 e QB @ ¢Elalo e 2 -]k A s S IR% % B e Mine =3 4
5 [¥] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 P
i o o 107 |+EITIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 4 A |
P c ) . :
- |
B ecira 08
] ]
& = |
&[] Pest- 200 - Scan.D 044
&[] User Chromatograms L 0.2
P c ) b (—
D %107 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D (
154> 2
B nces 1254
- [#] Pest- STD 200 MRM.D 14
-] User Chromatograms o]
B e 05
B ecira 0.254
: !
5 [#] Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.D p. 9 i ¥ E Z 9 mﬂourﬂx Us Mql}\i\tion T]n:ie (mmr B B 1 13 i 2 2l
i [E: Method Explorer: Defaultm x || 111 MS Spectrum Resulis »
= Chromatogram iz o 2l Buwklaloc |- m]HE Q% % Bl =l
oo | icone Maximum icone Display Options
Inegrate (MSIMS) ico aximu (Options d'affichage) Pour fermer la fenétre,
Inegrate (UV) = i ions d'affichage :
i Number of List P g cliquez sur le bouton X.
Integrate (ADC) Panes lndlquant le
Smocth | nombre maximum
Exclude Mass(es) .
Calculate Signal-to-Noise de volets liste
Define Chromatograms
Adjust Delay Time
Extraction Data Format

ol -

Figure 2 Fenétre principale de I'analyse qualitative avec I'écran GC/Q-TOF Compound Screening Workflow
chargé.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 2. Configuration de l'interface utilisateur pour des données

CPG/SM

Dans cette tache, vous passez au flux de travaux général (pour les clients
CPG/QQQ) ou au flux de travaux de criblage des composés CPG/Q-TOF (pour
les clients CPG/Q-TOF). Ces deux flux de travaux sont les seuls qui prennent

en charge l'analyse des données CPG/SM. Ensuite, ouvrez la boite de dialogue
User Interface Configuration et cochez les cases appropriées pour un systéme
CPG/QQQ ou CPG/Q-TOF.

Tache 2. Configuration de I'interface utilisateur pour des données CPG

1

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Sinécessaire, ouvrir le programme

d'analyse qualitative.

2 Passer au flux de travaux général
ou au flux de travaux de criblage
des composés CPG/Q-TOF.

Double-cliquez sur I'icone Agilent
MassHunter Qualitative Analysis

£];

Le systéme ouvre la boite de dialogue

Open Data Files.
Cliguez sur Cancel dans la hoite de
dialogue Open Data Files.

Si vous disposez d'un instrument
CPG/QQAQ, cliquez sur I'option
Configuration > Configure for

Workflow > General. Si vous disposez

d'un instrument CPG/Q-TOF, cliquez

sur l'option Configuration > Configure
for Workflow > GC/Q-TOF Compound

Screening.

Cliquez sur le bouton Load workflow's

default method et le bouton Load
workflow’s default layout.

Cliquez sur OK.

Cliquez sur I'icone List Mode ﬁk
dans la barre d'outils Chromatogram
Results.

» Vous pouvez obtenir de I'aide sur

n'importe quelle fenétre, boite de
dialogue ou onglet en appuyant sur
la touche F1 lorsque la fenétre est
active.

Si le programme d'acquisition des
données pour CPG/QQQ ou
CPG/Q-TOF estinstallé sur le méme
ordinateur, le logiciel configure
automatiquement l'interface
utilisateur. La section GC/Q-TOF
Compound Screening peut étre déja
disponible dans la fenétre Method
Explorer.

Par défaut, les chromatogrammes
sont superposés. Pour ces
exemples, les chromatogrammes
sont affichés en Mode liste.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 2. Configuration de I'interface utilisateur pour des données CPG

Etapes Instructions détaillées Remarques
3 Sivous disposez d'un CPG/QQQ, a Cliquez sur Configuration > User * La boite de dialogue User Interface
configurez I'interface utilisateur Interface Configuration. Configuration permet de changer
afin que seules les fonctions b Sous Separation types, cochez les options disponibles.
CPG/QQQ s'affichent. uniquement la case GC. + Siune fonction n'est pas visible,
¢ Sivous disposez d'un instrument elle était probablement masquée
CPG/QQQ, sous lonization type, lorsqu'une case a été
cochez la case El or other “hard” désélectionnée dans la boite de
ionization technique et dialogue User Interface
désélectionnez la case Cl, APCI, ESI, Configuration.
MADLDI or other “soft” ionization
technique.

d Sous Mass accuracy, désélectionnez
la case Accurate mass (TOF, Q-TOF).
Cochez la case Unit mass (Q, QQQ).

e Sous Optional software features,
désélectionnez les cases Peptide
Sequence Editor et BioConfirm
Software.

f Sous Non-MS detectors,
désélectionnez les cases UV et ADC.

g Cochez la case Show advanced
parameters.

h Cliquez sur OK.

User Interface Configuration ==
Mark all of the following that apply to the data you wish to analyze. Your choices control the tocls
that are enabled as well as the initial values for some parameters in the default method.
Separation types Mass accuracy
GC 7] Other (for example, CE) A Unitmass (Q.QQQ)
[ILC A [ None (for example, infusion) A& [7] Accurate mass (TOF, G-TOF) A
lorization type S levels
El or other “hard" ionization technique MS (any)

B Cl. APCI, ESI, MALDI or other "soft” A

ionization technique MS/MS (QQQ. Q-TOF)

Optionsl software features Nor-MS detectars
7] Peptide Sequence Editor & FIW A
s &

Other
Show advanced parameters

Figure 3 Configuration de I'interface utilisateur a utiliser avec des données CPG/QQQ
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1
Tache 2. Configuration de I'interface utilisateur pour des données CPG
Etapes Instructions détaillées Remarques
4 Sivous disposez d'un CPG/Q-TOF, a Cliquez sur Configuration > User * La boite de dialogue User Interface
configurez I'interface utilisateur Interface Configuration. Configuration permet de changer
afin que seules les fonctions b Sous Separation types, cochez les options disponibles.
CPG/Q-TOF s'affichent. uniquement la case GC. + Siune fonction n'est pas visible,
¢ Sous lonization type, cochez les deux elle était probablement masquée
cases. lorsqu'une case a été
d Sous MS levels, cochez les deux désélectionnée dans la boite de
cases. dialogue User Interface
e Sous Mass accuracy, cochez la case Configuration.
Accurate mass (TOF, Q-TOF).
Désélectionnez la case Unit mass
(a, aaa).
f Sous Optional software features,
désélectionnez les cases Peptide
Sequence Editor et BioConfirm
Software.
g Sous Non-MS detectors,
désélectionnez les cases UV et ADC.
h Cochez la case Show advanced
parameters.
i Cliquez sur OK.
e ==
e e e R
Separation types Mass accuracy
FGe 7] Other (for example, CE) [7] Unitmass (Q.QQQ) A
FELe [] None (for example, infusion) [¥] Accurate mass (TOF, Q-TOF)
lonization type MS levels
[¥] El or other "hard" ionization technique ] MS (any)
B s @ a1on
Optional software features Non-MS detectors
[] Paptide Sequence Editor UV
[F] ADC
Cther
Show advanced parameters
==
Figure 4 Configuration de I'interface utilisateur pour un CPG/Q-TOF
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 3. Zoom avant et arriére sur le chromatogramme

Cette tache vous permet de vous familiariser avec les fonctions de zoom avant
et arriere du programme d'analyse qualitative.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Tache 4. Ancrage d'un chromatogramme

Au cours de cette tache, vous allez ancrer un chromatogramme. Si vous ancrez
un chromatogramme, le chromatogramme ancré reste affiché en permanence
pendant que vous faites défiler les autres chromatogrammes pour les afficher.

Tache 4. Ancrage d'un chromatogramme

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

» Ancrer un chromatogramme.
Afficher tous les
chromatogrammes.

S'assurer que la liste d'affichage
des chromatogrammes est
définiea 1.

Dans la fenétre Chromatogram
Results, sélectionnez le
deuxiéme chromatogramme de
courant ionique total (CIT).
Ancrer ce CIT.

Faire défiler les
chromatogrammes.

Supprimer |'ancrage.

a Danslafenétre Data Navigator, cochez
les cases correspondant aux
chromatogrammes que vous avez
masqués au cours de la précédente
tache.

b Assurez-vous que le nombre maximal
de volets est défini a 1 dans la fenétre
Chromatogram Results.

¢ Dans la fenétre Chromatogram
Results, sélectionnez le deuxiéme
chromatogramme de courant ionique
total (CIT).

d Cliquez avec le bouton droit de la
souris sur le chromatogramme, puis
cliquez sur Set Anchor.

e Utilisez la barre de défilement dans la
fenétre Chromatogram Results pour
faire défiler la liste de
chromatogrammes. Le deuxiéme CIT
reste toujours visible comme le
premier chromatogramme.

f Cliquez sur Chromatograms > Clear
Anchor.

Lorsque vous définissez un ancrage
pour un chromatogramme, une
icone représentant une ancre
apparait dans la fenétre Data
Navigator, en regard du nom du
chromatogramme ancré.

Deux chromatogrammes
apparaissent dans la fenétre
Chromatogram Results aprés que
I'un d'eux ait été ancré bien que la
liste d'affichage soit définie a 1.
Ceci signifie que vous affichez un
chromatogramme en plus du
chromatogramme ancré.

Vous pouvez également cliquer
avec le bouton droit de la souris sur
le chromatogramme, puis cliquer
sur Clear Anchor dans le menu
contextuel.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 4. Ancrage d'un chromatogramme (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques
i /i Chromatogram Results x
(2o 1 QB HC[EAID e 1 x| e[EA 8L [R|% R LS M =]

x107 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D
1

2

1

05

0

x107 +EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D

; :
075
05
025
0

3 i g g i 8 $ 1 T 1 1B 1 15 1 17 18 1 20 2
Counts vs_Acquistticn Time (mir) u

Figure 5 CIT ancré dans la fenétre Chromatogram Results
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 5. Changement de disposition des fenétres

1

Au cours de cette tache, vous allez déplacer des fenétres dans la vue principale
et créer diverses présentations des fenétres.

Tache 5. Changement de disposition des fenétres

Etapes Instructions détaillées Remarques
1 Changer la disposition des * Pour changer la taille d'une fenétre, + Siladisposition est déverrouillée, le
fenétres: faites glisser la limite entre les systéme n'affiche pas de marque en

Changer la taille des fenétres. fenétres. regard du menu Lock Layout.
Enregistrer une disposition de » Pour enregistrer une disposition de » Vous ne pouvez utiliser les outils de
fenétres. fenétres, cliquez sur Configuration > repositionnement que sila
Déverrouiller la disposition. Window Layouts > Save Layout. disposition est déverrouillée.
Changer la fenétre + Pour déverrouiller une disposition, * Vous pouvez également rendre une

Chromatogram Results afin

qu'elle devienne flottante.

Déplacer la fenétre .
Chromatogram Results.

Afficher les outils pour
repositionner les fenétres.

cliquez sur Configuration > Window
Layouts > Lock Layout.

Pour rendre une fenétre flottante,
cliquez avec le bouton droit de la souris
sur la barre de titre de la fenétre et
cliquez sur I'option Floating dans le
menu contextuel.

Pour déplacer une fenétre, cliquez sur
la barre de titre de la fenétre et faites-la
glisser a I'emplacement souhaité.
Pour afficher les outils de
repositionnement, faites glisser la
fenétre sur I'une des autres fenétres.
Lorsque qu'une fenétre est
chevauchée par une autre, le
programme affiche plusieurs outils de
mise en page, comme illustré a la
Figure 6.

fenétre flottante en double-cliquant
sur la barre de titre de la fenétre.

+ Plusieurs présentations différentes
sont déja créées dans le logiciel.
Vous pouvez également essayer de
les charger.

* Lelogiciel comporte plusieurs flux
de travaux différents. Chaque flux
de travaux charge une présentation
différente. Le fait de passer a un
autre flux de travaux change
également la présentation.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 5. Changement de disposition des fenétres (suite)

Etapes 1

nstructions détaillées

Remarques

Figure 6

2 Repositionner la fenétre .
Chromatogram Results.

Déplacer la fenétre afin qu'elle
se trouve au-dessus, a gauche, a
droite, puis en dessous des
autres fenétres. .
Déplacer deux fenétres
ensemble afin qu'elles se
trouvent au-dessus d'une autre
et disponibles uniquement par
I'intermédiaire des onglets
situés en bas. .
Restaurer la disposition par
défaut.

20

Si vous passez le curseur sur I'une des
petites icones, la fenétre que vous
faites glisser sera placée au-dessus, a
droite, en dessous ou a gauche de
toutes les autres fenétres.

Faites glisser le curseur sur la grande
icone. La fenétre peut étre également
placée au-dessus, a droite, en dessous
ou a gauche de I'autre fenétre en
faisant glisser le curseur sur les cotés
de la grande icone.

Pour épingler deux fenétres ensemble,
faites glisser le curseur au centre de la
grande icéne. Vous verrez une version
ombrée des deux fenétres épinglées
ensemble. Cessez de faire glisser la
souris. Les deux fenétres sont
épinglées ensemble.

Cliquez sur Configuration > Window
Layouts > Restore Default Layout.

Outils de repositionnement des fenétres

Le curseur doit se trouver sur I'une
des fléches dans une boite pour que
le repositionnement ait lieu.

Le fait de cliquer sur Restore
Default Layout restaure la
présentation utilisée dans le flux de
travaux général et celui de criblage
des composés CPG/Q-TOF. Si vous
utilisez un autre flux de travaux,
vous devez charger la disposition
utilisée avec celui-ci.

20
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Tache 6. Extraction de chromatogrammes

Au cours de cette tache, vous allez extraite et fusionner des chromatogrammes
du CIT d'origine.

Tache 6. Extraction de chromatogrammes

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Extraire et faire fusionner des
chromatogrammes d'ions extraits
(CIE) de deux masses dans le
fichier de données Pest - 200
Scan.d.

Les valeurs m/z sont 129.0 et
414.2.

Ne pas fusionner les pics de
masses individuelles dans un
chromatogramme.

Dans la fenétre Data Navigator,
désélectionnez les cases a cocher des
fichiers de données, excepté le fichier
Pest - 200 Scan.d.
Ouvrez la boite de dialogue Extract
Chromatograms, a |'aide de I'option
ci-dessous ou de |'une des options de
droite:
Cliquez sur Chromatograms >
Extract Chromatograms.
Dans la boite List of opened data files,
cliquez sur Pest - 200 - Scan.d.
Dans la zone de liste Type,
sélectionnez EIC.
Dans le champ m/z value(s),
saisissez 129.0, 414.2
Le cas échéant, désélectionnezla case
Merge multiple masses into one
chromatogram pour fusionner les CIE.
Cliquez sur OK.
Définissez le nombre maximum de
volets liste a 3 dans la barre d'outils
Chromatogram Results.

* Vous pouvez également extraire des

chromatogrammes de I'une des
manieres suivantes:
Cliquez avec le bouton droit de la
souris sur le chromatogramme,
puis cliquez sur Extract
Chromatograms.
Dans Data Navigator,
sélectionnez TIC Scan pour
sulfas_PosMS.d, puis cliquez
avec le bouton droit de la souris
sur TIC Scan et cliquez sur
Extract Chromatograms.
Vous pouvez utiliser la valeur All ou
MS pour MS level.
Notez que vous pouvez également
choisir que le chromatogramme
extrait soit automatiquement
intégré aprés |'extraction.
Vous pouvez également extraire un
chromatogramme d'un spectre de
masse.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 6. Extraction de chromatogrammes (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

Extract Chromatograms (B
List of opened data files

e B cJApgine™

A MS Chromatogram | Advanced | Exoluded Masses |

MS level: Polarity: [Pasitve _~| &

Sears:
miz ofinterest. | Any
miz value(s) 1290, 4142

7] Merge multiple masses intc one chromatogram

Figure 7 Boite de dialogue Extract Chromatograms

i /A Chromatogram Resulls x

(2 ezl B C[Elaoc - [wldb s e %% %R

x107 |+EITIC Scan Pest - 200 - Scan.D

2 2
| MMWMJL&MMM
0

x108 +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan.D

142 2
05.
0 " L s

x10% +EIEIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D

2 2
2 ]\k

3 4 5 & 7 &8 8§ f n 12 13 14 15 1 17 18 1 20 2
Counts vs. Acguisition Time (min)

Figure 8 Chromatogrammes d'ions extraits (CIE) fusionnés comparés
au CIT d'origine
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme CPG/SM

1

Au cours de cette tache, vous allez apprendre différentes facons d'intégrer un

chromatogramme, de changer les parametres d'intégration pour modifier les

résultats et calculer le rapport signal/bruit pour les pics intégrés de données

SM/SM.

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme (CPG/SM)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Intégrer le chromatogramme TIC
Scan pour le fichier de données
Pest - 200 - Scan.d, a I'aide de
n'importe laquelle des options
indiquées a droite.

2 Afficher uniquement deux
chromatogrammes a la fois.

a Sélectionnez le fichier de données

Pest - 200 - Scan.D dans la fenétre
Data Navigator.

b Sélectionnez le chromatogramme TIC

Scan et utilisez I'une des options
suivantes:
Dans la barre de menus, cliquez sur
Chromatograms > Integrate
Chromatogram.
Cliquez avec le bouton droit de la
souris n'importe ot dans la fenétre
du chromatogramme, puis cliquez
sur Integrate Chromatogram.
Dans la fenétre Data Navigator,
sélectionnez Pest - 200 - Scan.D >
User Chromatograms > TIC Scan,
puis cliquez avec le bouton droit de
la souris sur TIC Scan et cliquez sur
Integrate Chromatogram.

Sélectionnez 2 comme nombre
maximum de volets liste dans la barre
d'outils Chromatogram Results.

* Notez que le programme a
pratiquement intégré tous les pics
dans le chromatogramme.

+ Utilisez la fenétre Method Editor
pour sélectionner l'intégrateur a
utiliser pour les données SM, les
données SM/SM et les données
CPG.

» Ce chromatogramme est un
chromatogramme SM, les valeurs
définies dans la section Integrate
(MS) de la fenétre Method Editor
sont donc utilisées lors de
I'intégration de ce
chromatogramme.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme (CPG/SM) (suite)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

i /A Chromatogram Results

2o 3lQBEL[xaoc

3 - [ ik A

22 [%]% % i

7 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D

S e 9335 116k 16,353
0 S P et 2l b L | 17534
%108 +El EIC(129.0000) Soan Pest - 200 - Scan.D
12 fL
0
%105 +El EIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D
252 JL 2
0
34 5 6 7 & § 1 T 12 13 14 15 1 1 18 1B 2 A

Counts vs. Acquisition Time (mir)

Figure 9

3 Changer le seuil pour intégrer a
moins de pics.
Changer le seuil pour ne garder
que les trois plus grands pics.

Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Chromatogram >
Integrate (MS) pour afficher I'onglet
Integrate (MS).

Sélectionnez I'intégrateur Agile.
Cliguez sur I'onglet Peak Filters.
Sous Maximum number of peaks,
cochez Limit (by height) to the
largest, et tapez 3.

De nombreux petits pics sont

Chromatogramme TIC Scan intégré avec de nombreux petits pics

Notez le triangle bleu qui s'affiche
lorsque vous changez la valeur d'un
paramétre sauvegardée dans la
méthode en cours. Lorsque vous
enregistrez la méthode, les triangles
disparaissent.

{ [Zf Method Editor: Integrate (MS)
i (¥) Integrate Chromatogram | {3} | ¥} = ¢ | Methodltems ~ | (= 3

Integrator | Sutabity | A Peak Fiters | Resuts

Fiter on
Pesk height @ Peak area
counts
% of largest peak
Areafiters
[ Absolute area > 10000]  counts
Relative area 5= 1.000 % of largest peak
Maximum number of peaks
Limit (by height) to the largest A ]
Figure 10

largest cochée

Onglet Peak Filters avec la case Limit (by height) to the
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme (CPG/SM) (suite)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

4 Réintégrer le chromatogramme.

e Cliquez sur le bouton (¥} dans la
barre d'outils Method Editor pour

effectuer I'intégration avec le nouveau

parametre.

¢ /\ Chromatogram Resulis

(2 e A By ¢Ealoc

x107 |+EI TIC Scan Pest - 200 - Scan.D

JE‘N 9335
0

3l A 2 2% %

x108 +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan.D

[ L

x1035 +El EIC{414.2000) Scan Pest - 200 - Sean.D

5

I 1 5 & 7 & § w0 on
Counts vs. Acquisition Time (min)

2 13 14 15 1 17 18 19 20 21

Figure 11

5 Intégrer le chromatogramme TIC
MRM pour le fichier de données
Pest - STD 200 MRM.D.

a Dans la fenétre Data Navigator,
sélectionnez TIC MRM pour le fichier
de données Pest - STD 200 MRM.d.

b Utilisez I'une des options suivantes
pour intégrer les chromatogrammes.

Dans la barre de menus, cliquez sur
Chromatograms > Integrate
Chromatogram.

Cliguez avec le bouton droit de la
souris n'importe ot dans la fenétre
du chromatogramme, puis cliquez
sur Integrate Chromatogram.

Dans la fenétre Data Navigator,
cliquez avec le bouton droit de la
souris sur le chromatogramme en
surbrillance et cliquez sur Integrate
Chromatogram.

¢ Effectuez un zoom avant de 5,8 4 8,5
minutes.

d Définissez le nombre maximum de
volets liste a 2.

* Notez que seuls les trois plus
grands pics sont désormais
intégrés.

+ Le pic 2,491 est plus haut que celui
enregistré a 16,858minutes, il est
donc sélectionné comme troisiéme
pic.

Chromatogramme TIC Scan intégré lors de la réduction du nombre de pics

+ Appuyez sur la touche Ctrl pour
sélectionner plusieurs
chromatogrammes dans la fenétre
Data Navigator.

* Notez que le programme a
pratiquement intégreé tous les pics
dans le chromatogramme.

+ Ces chromatogrammes sont des
chromatogrammes SM/SM, les
valeurs définies dans la section
Integrate (MS/MS) de la fenétre
Method Editor sont donc utilisées
lors de I'intégration de ce
chromatogramme. Vous pouvez
sélectionner l'intégrateur a utiliser
pour intégrer des
chromatogrammes SM et un autre
intégrateur pour les
chromatogrammes SM/SM.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme (CPG/SM) (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

¢ /A Chromatogram Resulis x
iz o tlQEls ¢ [kaloc @ ox [l b8 (%)% K Bl s e M)

x1035  +E| EIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D i

X105 [+EI TIC MRM CID@™ (= ->**) Pest - 5TD 200 MRM.D
2 45 B
15 —
1 6.644 ¢ 755 7316 e =
5 i A |
58 53 6 61 62 63 64 65 66 67 68 69 7 71 72 73 74 75 76 77 78 79 & &1 82 83 84 85

Counts vs. Acquisition Time (min) -

Figure 12 Chromatogrammes MRM intégrés

6 Sélectionnez!'intégrateur MS/MS a Dans la fenétre Method Explorer, + Notez le triangle bleu qui s'affiche
(GC). Changer le filtre pour sélectionnez Chromatogram > lorsque vous changez la valeur d'un
n'accepter que les pics ayant une Integrate (MS/MS). paramétre sauvegardée dans la
hauteur absolue égale ou b Sélectionnez MS/MS (GC) comme méthode en cours. Lorsque vous
supérieure a 20000. intégrateur. enregistrez la méthode, les triangles

¢ Cliquez surI'onglet Peak Filters. disparaissent.
d Sous Filter on, cliquez sur Peak
height.
e Sous Height filters, cochez la case
Absolute height.
f Tapez 60000 comme valeur de
Absolute height.
i [ Method Editor: Integrale (MSMS) x

i (b) Integrate Chromatogram ~| (2 | 9 - (4 | Method Items - | (2 [

A ntegrator [ Sutebity || & Feak Fiters | Resus|

Fiter on
@ Peak height A *) Peak area
Height fiters
[] Absclute height A >= 60000 A counts
[] Relative height > 5000 % of largest peak
= 10000|  counts
= 1.000] % of largest peak
Maximum number of peaks
[T Limit (by height) to the largest 100

Figure 13 Onglet Peak Filters avec case Absolute height cochée

26 Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter — Analyse qualitative — Guide de familiarisation pour CPL/SM



Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Tache 7. Intégration interactive d'un chromatogramme (CPG/SM) (suite)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

7 Réintégrer le chromatogramme.

g Cliquez sur le bouton (I} = dans la

barre d'outils Method Editor.

+ Notez que seuls les plus grands

pics sont désormais intégrés.

Le petit pic situé a 5,8min n'est plus
2he inclus dans les résultats d'intégration,
car la hauteur absolue de ce pic est
inférieure a 60000points.

2105 [+E1 TIC MAM CID@™ =+ ) Pest - STD 200 MAM.D
Grj
flots A i
A 'Illb:l" Jix / A / ll‘
57 58 59 & 61 62 63 64 65 66 67 68 69 1 71 72 .i':i % 75 76 77 78 79 § 61 82 B3 84 65 86
Conurds ve. Acganibion Time (man]
Figure 14  Chromatogrammes CIT et CIE SM/SM intégrés avec un paramétre de seuil plus élevé

8 Restaurer les paramétres
sauvegardés pour la méthode en
cours et fermer la fenétre Method
Editor.

9 Supprimer tous les
chromatogrammes, excepté celui
d'origine. Supprimer les résultats
d'intégration du chromatogramme
d'origine.

a Sélectionnez la section Chromatogram

> Integrate (MS/MS) dans Method
Explorer.

Cliguez sur l'icone dans Method
Editor. ﬁ

Sélectionnez la section
Chromatogram > Integrate (MS) dans
Method Explorer.

Cliguez sur l'icone dans Method
Editor. ﬁ

Fermez la fenétre Method Editor.

Sous User Chromatograms dans la
fenétre Data Navigator, sélectionnez
tous les chromatogrammes, excepté
celui d'origine.

Cliguez avec le bouton droit de la
souris sur les chromatogrammes
sélectionnés et cliquez sur Delete.
Sélectionnez tous les
chromatogrammes CIT.

Cliquez sur Chromatograms > Clear
Results.

Pour annuler vos modifications et
restaurer les valeurs de la méthode
chargée, cliquez sur l'icone
Restaurer les derniéres valeurs
enregistrées du fichier dansla
barre d'outils Method Editor.

Sivous utilisez |'option Clear
Results, les chromatogrammes ne
sont pas supprimés; mais les
résultats liés aux
chromatogrammes le sont. Dans ce
cas, les valeurs d'intégration sont
effacées.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 8. Calculez les valeurs d'adéquation du systéeme (System

Suitability)

Au cours de cette tache, vous allez apprendre différentes facons d'intégrer de
manieére interactive un chromatogramme, de changer les parameétres
d'intégration pour modifier les résultats et d'afficher le rapport signal/bruit
pour chaque pic. Vous apprendrez également comment activer les calculs
d'adéquation du systéme.

Tache 8. Intégration interactive d'un chromatogramme (SM)

Etapes Instructions détaillées Remarques
1 Intégrer les chromatogrammes a Cochezla case enregard du fichierde  + Pour le flux de travaux général,
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d données I'intégration utilise I'intégrateur
et Pest - 200 - Scan.d a I'aide de MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d General, car il s'agit de |'intégrateur
I'une des options indiquées a dans la fenétre Data Navigator. sélectionné dans la méthode
droite. b Cochezla case en regard du fichier de default.m. Pour le flux de travaux de
données Pest - 200 - Scan.d dans la criblage des composés CPC/Q-TOF,
fenétre Data Navigator. I'intégration utilise I'intégrateur
¢ Sélectionnez les deux CIT. Agile.
d Intégrez le TIC Scan pour ces deux Vous pouvez changer cette valeur

fichiers, a I'aide de I'une des options
suivantes.
Dans le menu principal, cliquez sur
Chromatograms > Integrate
Chromatogram.
Sélectionnez le chromatogramme.
Ensuite, cliquez avec le bouton droit
de la souris sur le chromatogramme,
puis cliquez sur Integrate
Chromatogram.
Dans Data Navigator, sélectionnez
TIC Scan pour les deux fichiers de
données. Ensuite, cliquez avec le
bouton droit de la souris surl'un des
chromatogrammes, puis cliquez sur
Integrate Chromatogram.

dans I'onglet Chromatogram >
Integrate (MS) > Integrator.

Notez que I'intégration avec les
paramétres par défaut détecte des
pics trés petits.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 8. Intégration interactive d'un chromatogramme (SM) (suite)

1

Etapes Instructions détaillées Remarques
: % Data Navigator x |[i/\ Chromatogram Results -
Sort by Data Fie Slfa e siaE ¢ [Ealo e 2 r[o]E A S LIB]% B Bl s e =]

- [¥] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0
5[] User Chromatograms

Assign Random Colors

Choose Defined Color 3
Show 3
Hide 3

Expand Rows

Peak Spectrum
Extract Chromatograms..

Extract Defined Chromatograms

Use Highlighted Chromatograms  »

Integrate Chromatogram

x107

+EI TIC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200 03.0

1
0.75.
05
025
1]

x107
1

n 12

13
Counts vs. Acquisition Time (min)

14

Integrate and Extract Peak Spectra
Subtract Any Chromatogram
Smooth Chromatogram

Caleulate Signal-to-Noise

Set Anchor

<

Clear Anchor

R Clear Results

¥ Delete

Figure 15

2 Activer les calculs d'adéquation du
systéme pour les
chromatogrammes SM.

Dans la fenétre Method Explorer,
sélectionnez Chromatogram >
Integrate (MS) pour afficher I'onglet
Integrator.

Cliquez sur I'onglet Suitability.
Cochez la case Enable system
suitability calculations.
Sélectionnez United States
Pharmacopoeia (USP).

Dans la boite Column void time,
tapez 1.

Dans la boite Column length,
tapez 3000.

L'un des menus contextuels dans Data Navigator et les chromatogrammes intégrés

+ Notez le triangle bleu qui s'affiche
lorsque vous changez la valeur d'un
paramétre sauvegardée dans la
méthode en cours. Lorsque vous
enregistrez la méthode, les triangles
disparaissent.

Les algorithmes utilisés pour définir
plusieurs des colonnes de la liste
Integration Peak List changent en
fonction de la pharmacopée
sélectionnée. Pour plus
d'informations, consultez I'aide

en ligne.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 8. Intégration interactive d'un chromatogramme (SM) (suite)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

3 Réintégrer le chromatogramme.

4 Afficher les calculs d'adéquation

du systéme.
Ouvrir la fenétre Integration
Peak List.
Réviser les valeurs de la zone de
bruit et calculer le rapport
signal/bruit pour les pics
intégrés.

i [5f Method Editor: Integrate (MS) X
i () Integrate Chromatogram +| (3 | 49+ © | Method Items ~ | @!
Integrator || &_Suilzbity || Peak Fiters | Results |

System suitablty caleulations
Enable system suitability calculations A
Pharmacoposia: [ United States F wsp) -
Column veid time: 1A min
Column length: W0 A em
Figure 16

+ Cliquez sur l'icone Intégrer le
chromatogramme (¥ dans la barre
d'outils Method Editor pour effectuer
I'intégration avec le nouveau
parametre.

a Cliquez sur View > Integration Peak -

List.

b Cliquez avec le bouton de la souris

dans I'en-téte de la fenétre Peaks et .
cliquez sur Floating.

¢ Cliquez avec le bouton droit de la

souris dans I'en-téte d'une colonne
que vous ne souhaitez pas voir et .
cliquez sur Remove Column.

d Cliquez avec le bouton droit de la

souris dans |'en-téte d'une colonne et
cliquez sur Add/Remove Columns
pour changer les colonnes visibles.

Les valeurs réelles de Column
void time et Column length
pour ces fichiers de données
sont différentes de ces valeurs.
Celles-ci ne sont utilisées qu'a
titre d'exemple.

Onglet Suitability de Chromatogram > Integrate (MS)

Les calculs d'adéquation du
systéme sontinclus dans le tableau
Integration Peak List.

Les valeurs incluses sont
notamment les suivantes: k’, Tailing
factor, Plates, Plates/M et
Symmetry.

Vous pouvez également activer les
calculs d'adéquation du systéme
pour un chromatogramme SM,
SM/SM ou SPG.

i fiyPeaks: +TIC Scan

x

systeme

Peak RT Area Height Width Symmetry k' Plates Plates/M Resolution Tailing factor
> 1 X
2 b 7 637569
3 822 7942683.71 621035623 0097|05 82 1697500 56583.3 49 2
4 9989 51053536 513381.88 0.06| 08 9 3265567 108852.2 305 2
5 1n4 7358659. 58' 12255.742‘ 1216)| 043 104 473932 156797.7 319 17
Figure 17  Tableau des pics intégrés avec valeurs d'adéquation du
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 8. Intégration interactive d'un chromatogramme (SM) (suite)

1

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

5 Restaurer les paramétres de la
méthode par défaut, fermer les
fenétres Method Editor et
Integration Peak List.

Pour annuler vos modifications et
restaurer les valeurs de la méthode par
défaut, cliquez sur I'icone Restaurer
les derniéres valeurs enregistrées du
fichier dans la barre d'outils
Method Editor.

Fermez la fenétre Method Editor.
Cliguez avec le bouton de la souris
dans la fenétre Integration Peak List et
cliquez sur Floating.

Cliquez sur View > Integration Peak
List.

* Lorsque vous cliquez sur I'option
Floating dans le menu contextuel
pour la seconde fois, la fenétre
Integration Peak List est ancrée a
son emplacement d'origine.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Au cours de cette tache, vous allez extraire un spectre exactement a l'endroit
que vous spécifiez dans le chromatogramme. Le programme d'analyse
qualitative extrait un spectre a parti d'un point de données spécifique ou
extrait un spectre moyen d'une moyenne de plusieurs points ou plages de

données.

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes Instructions détaillées Remarques
1 Parcourir un chromatogramme a Sélectionnez la ligne Pest - 200 - + L'outil Walk Chromatogram est
pour afficher I'ion précurseur et MRM.D dans la fenétre Data particulierement utile sur les

I'ion produit pour les quelques Navigator. données SM/SM pour identifier les

derniers pics de Pest - STD 200 b Fermez la fenétre Method Editor. ions précurseur et produit.

MRM.d. ¢ Fermer la fenétre MS Spectrum * Le spectre de chaque point sur
Effectuer un zoom avant sur Results. lequel vous cliquez dans la fenétre
la zone comprise entre 13 et d Cliquez sur le chromatogramme TIC Chromatogram Results s'affiche
16 minutes. MRM dans la fenétre Data Navigator. instantanément dans la fenétre
Utiliser I'icone Walk e Cliquez surl'icone Autoscale Y-axis Spectrum Preview qui s'ouvre
Chromatogram. during Zoom dans la barre d'outils automatiquement.

Réviser le spectre en Chromatogram Results. + Parfois, deux spectres sont affichés
commencant environ a f Sélectionnez 1 pour le nombre dans la fenétre Spectrum Preview.
13minutes et déplacer la fleche maximum de volets liste. Par exemple, deux spectres sont
vers la droite. g Pour effectuer un zoom avant sur affichés dans la fenétre Spectrum

quelques pics, cliquez avec le bouton Preview pour chacun des points sur

droit de la souris au-dessus du pic a lesquels vous cliquez prés du pic

13minutes et faites glisser le pointeur situé a 13,43 1min.

jusqu'a 16minutes, puis relachez le

bouton de la souris.

h Cliquez sur I'icone Walk

Chromatogram i dans la barre
d'outils Chromatogram Results.
Déplacez le curseur Walk
Chromatogram jusqu'au dessus de
I"'axeX a environ 13minutes et cliquez.
Pour naviguer d'un spectre a I'autre,
utilisez les touches fléchées droite et
gauche de votre clavier.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1
Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme
Etapes Instructions détaillées Remarques
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Figure 18 Parcours du chromatogramme pour visualiser les deux spectres MRM pour le pic situé a 13,43min
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

2 Extraire les spectres a des points
de données spécifiques pour le pic
a5,2min et celui a 14,3min du
fichier de données Pest - STD 200
MRM.d.

Extraire un spectre du pic situé a
ou proche de 5,2min, puis I'un
des creux, a I'aide de I'une des
options décrites sous
Comments.

Extraire un spectre du pic situé a
ou proche de 14,3minutes (pas le
creux tout de suite).

Changer I'affichage afin de
visualiser au moins trois
spectres.

Cliquez sur I'icone Range Select g
dans la barre d'outils Chromatogram
Results.

Fermez la fenétre Spectrum Preview.
Cliguez sur I'icone Zoom Out [l dans
la barre d'outils Chromatogram
Results.

Pour effectuer un zoom avant sur le pic
a 5,2min, cliquez avec le bouton droit
de la souris au-dessus du pic a 4,0min
et faites glisser le pointeur jusqu'a
6.0min, puis relachez le bouton.

Sur un pic proche de 5,2min, extrayez
un spectre a l'aide de I'une des
méthodes indiquées dans la colonne
Remarques.

Sur un creux proche de 5,1min,
extrayez le spectre.

Cliquez sur I'icéne Zoom Qut . dans
la barre d'outils Chromatogram
Results.

Effectuez un zoom sur la zone
comprise entre 14 et 15minutes.

Sur un pic proche de 14,3min, extrayez
un spectre a I'aide de I'une des
méthodes indiquées dans la colonne
Remarques (n'extrayez pas encore le
spectre du creux).

Si nécessaire, sélectionnez 4 comme
nombre maximum de volets liste dans
la barre d'outils MS Spectrum Results.

+ Lorsque vous effectuez le zoom,
veillez a ce que I'icéne AutoScale
Y-axis during Zoom [§] soit
sélectionnée. Le fond de I'icone est
orange quand elle est active.

* Vous pouvez extraire un spectre de
I'une des maniéres suivantes:

Double-cliquez sur le point de
données dans le
chromatogramme.

Cliquez sur le point de données
dans le chromatogramme, puis
cliquez avec le bouton droit de la
souris n'importe ol dans le
chromatogramme. Cliquez sur
Extract MS Spectrum. La boite
de dialogue Extract Spectrum
s'ouvre. Assurez-vous que le
fichier Pest - STD 200 MRM.d
est sélectionné, puis cliquez sur
Extract dans la boite de dialogue
Extract Spectrum.

* Notez que la premiére fois que vous
extrayez un spectre, la fenétre MS
Spectrum Results s'affiche
contenant le spectre. Le type du
spectre et le temps de rétention
figurent sous User Spectra. Tous les
spectres extraits suivants
apparaissent aux deux endroits
également.

* Lorsque vous extrayez un spectre
SM du pic proche de 14,3minutes,
deux spectres sont extraits, car
deux transitions se produisent sur
ce pic.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1
Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes Instructions détaillées Remarques
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Figure 19  Fenétre principale avec deux spectres MRM du pic situé a 5,2min et deux spectres MRM du pic
situé a 14,3min
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes Instructions détaillées Remarques
3 Extraire un spectreMS pour le a Cliquez surl'icne Spectrum Preview < Lorsque Spectrum Preview est
creux situé a 14,3bminutes du - activé, le systéme affiche tous les
fichier de données Pest - STD 200 b Extrayez un spectre sur un creux spectres sélectionnés
MRM.d. proche de 14,3minutes. manuellement dans la fenétre
Ouvrir Spectrum Preview. ¢ Cliquez avec le bouton droit de la Spectrum Preview, mais pas dans la
Extraire un spectre du creux souris sur le spectre dans la fenétre section User Spectra de Data
situé au TR 14,3min. Spectrum Preview, puis cliquez sur Navigator.
Copier ce spectre dans le dossier Copy to User Spectra. Les spectres + Avec Spectrum Preview active,
User Spectra. sont copiés dans la section User Qualitative Analysis écrase le
Changer I'affichage pour Spectra du navigateur de données et précédent spectre lorsque vous en
montrer 6spectres. s'affichent dans la fenétre MS extrayez un nouveau.
Fermer Spectrum Preview. Spectrum Results. * Le mode Spectrum Preview est utile
d Cliquez sur la fléche vers le bas en si vous souhaitez réviser
regard de la liste de spectres et rapidement les spectres dans votre
sélectionnez 6. chromatogramme et n'en
e Fermez la fenétre Spectrum Preview. sauvegarder que quelques-uns.
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Figure 20  Fenétres Chromatogram Results et MS Spectrum Results
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

4 Extraire un spectre qui moyenne
tous les points d'une plage
spécifiée pour le pic de 14,3min
pour le fichier de données Pest -
STD 200 MRM.d:

Effectuer un zoom arriére.
Utiliser I'icone de sélection de la
plage dans la barre d'outils du
chromatogramme.

Définir la plage sur la totalité du
pic.

Extraire le spectre a I'aide de
I'une des options indiquées.

i [\ Chromatogram Hesulls

ies oy eEa e

a Cliquez surl'icone Range Select |+
dans la barre d'outils du
chromatogramme.

b Cliquez a gauche de la base du pic a
14,3min et faites glisser le pointeur
jusqu'a la droite de la base de ce
méme pic.

¢ Extrayez le spectre moyen a l'aide de
I'une des options indiquées a droite.

d Sélectionnez 2 comme nombre
maximum de volets liste dans la
fenétre Chromatogram Results.
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+ Vous pouvez extraire un spectre
moyen en double-cliquant sur la
plage sélectionnée dans le
chromatogramme.

* 0Qu, cliquez avec le bouton droit de
la souris n'importe ou dans le
chromatogramme, puis cliquez sur
Extract MS Spectrum du menu
contextuel.

* Notez que deux spectres MRM
moyennés s'affichent.

Fenétres Chromatogram Results et MS Spectrum Results affichant deux spectres moyennés
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

5 Extraire des spectres qui
moyennent les plages des pics
situés a 5,2min et 14,3min pour le
fichier de données Pest - STD 200
MRM.d.

Astuce: utiliser I'icone Range
Select et la touche Ctrl pour
sélectionner la plage du picl a
mi-parcours.

Extraire les spectres a I'aide de
I'une des options indiquées a

a Cliquez surl'icone Zoom Qut E‘ dans
la barre d'outils Chromatogram
Results.

b Appuyez sur la touche Ctrl et
maintenez-la enfoncée.

¢ Cliquez a gauche du pic de 5,2min et
faites glisser le pointeur a droite de ce
pic, puis relachez le bouton de la
souris.

d Relachez la touche Ctrl.

e Extrayez les spectres moyennés a
|"aide de cette option ou de I'une de

droite.
celles qui figurent a droite:
Double-cliquez dans la plage
sélectionnée de I'un des pics.
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* N'oubliez pas qu'une plage a déja
été sélectionnée a |'étaped pour le
deuxiéme pic.

* Pour extraire des spectres, vous
pouvez également cliquer avec le
bouton droit de la souris n'importe
ou dans le chromatogramme, puis
cliquer sur Extract MS Spectrum.
La boite de dialogue Extract
Spectrum s'affiche. Cliquez sur
Extract.

Le premier spectre comporte des
transitions entre les deux plages de
temps. Le deuxiéme spectre n'a
qu'une seule plage de temps, car la
transition 160.00 -> ** ne figure pas
dans le pic situé a 5,2minutes.

Deux spectres moyennés a partir de deux plages différentes dans le chromatogramme
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1
Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme
Etapes Instructions détaillées Remarques
6 Soustraire un spectre de fond a Cliquez surlaligne User Spectradans + Notez qu'alafin de cette procédure,
chaque fois que vous extrayez un Data Navigator. Cliquez avec le bouton le spectre de fond désigné est
spectre de pic de Pest - STD 200 droit de la souris sur la ligne User automatiquement soustrait de tous
MRM.d. Spectra, puis cliquez sur Delete. les spectres de pic extraits.
Supprimer tous les balayages b Cliquez sur Yes.
sous User Spectra dans Data ¢ Dans Method Explorer, sélectionnez
Navigator. Spectrum > Extract (MS/MS).
Extraire un spectre de fond qui d Cliquez sur I'onglet Peak Spectrum
est la moyenne d'un spectre au Extraction (MS/MS), s'il n'est pas
début du pic et d'un autre a la fin visible.
du pic. e Dans la boite Peak spectrum
Extraire un spectre de pic des background MS/MS, sélectionnez
pics intégrés. Average of spectra at peak start and
end.
f Dans la barre d'outils Chromatogram
Results, cliquez sur I'icone Peak
Select iL:.
g Cliquez surl'option Chromatograms >
Integrate.
h Sélectionnez le pic a 5,206minutes.
i Cliquez avec le bouton droit de la
souris, puis sélectionnez I'option
Extract Peak Spectrum du menu
contextuel.
Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter — Analyse qualitative — Guide de familiarisation pour CPL/SM 39



1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes

Instructions détaillées

Remarques
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Figure 23

Spectres de pic avec spectre de fond soustrait
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Tache 9. Extraction de spectres d'un chromatogramme

Etapes Instructions détaillées Remarques
7 Intégrer et extraire des spectresde a Cliquez sur le chromatogramme TIC + Les spectres de pic que vous avez
pic du fichier de données Pest - MRM dans la fenétre Data Navigator. extraits manuellement a |'étape
STD 200 MRM.d. b Cliquez sur Chromatograms > précédente sont automatiquement
Integrate and Extract Peak Spectra. supprimés, car par défaut la case

Clear previous peak spectra est
cochée dans I'onglet
Chromatograms > Integrate

(MS/MS) > Results.
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Figure 24  Intégration et extraction de spectres de pic
8 Supprimer les résultats a Sélectionnez le fichier de données » Vous pouvez également cliquer sur
d'intégration et les spectres de pic. Pest - Std 200 MRM.d. Chromatograms > Clear Results >
b Cliquez sur Chromatograms > Clear Only Chromatograms si vous ne
Results > Include Peak Spectra. voulez pas supprimer les spectres

de pic.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 10. Ajout d'annotations

Vous pouvez ajouter une annotation sous forme d'image ou de texte dans les
fenétres graphiques suivantes:

¢ Fenétre Chromatogram Results

¢ Fenétre MS Spectrum Results

Si vous enregistrez les résultats pour le fichier de données, les annotations
sont également sauvegardées.

Tache 10. Ajout d'annotations

Etapes Instructions détaillées Remarques

1 Sélectionner le fichier de données a Cochezla case en regard de * Les chromatogrammes des autres
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d. MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d fichiers de données sont
Masquer les autres dans la fenétre Data Navigator. automatiquement masqués.
chromatogrammes. b Cliquez sur Edit > Show > Only

Highlighted.

2 Sélectionner I'emplacement dans  a Dans la fenétre Chromatogram Results, + Le curseur se transforme en

le chromatogramme pour ajouter cliquez sur I'outil Annotation E réticule. Il permet de sélectionner
une annotation texte. dans la barre d'outils. I'emplacement exact pour |'ajout de
b Déplacez le curseur a I'emplacement |"annotation.
du chromatogramme ou vous + La barre d'outils Annotate est
souhaitez ajouter |'annotation. disponible dans la fenétre
¢ Cliquez avec le bouton droit de la Chromatogram Results.
souris, puis sélectionnez Add Text * Vous pouvez également ajouter des
Annotation. annotations a la fenétre MS

Spectrum Results.
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Tache 10. Ajout d'annotations (suite)

Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Etapes Instructions détaillées Remarques
3 Ajouter les informations de a Saisissez le texte de I'annotation. + Vous pouvez ajouter plusieurs
I'annotation texte dans la boite de b Sélectionnez la couleur du texte (Text annotations dans un
dialogue Add/Edit Text Annotation. color). chromatogramme ou un spectre.
¢ Sélectionnez I'Orientation. Utilisez les icones de la barre
d Sélectionnez le style et la taille de d'outils Annotate pour sélectionner
police (Font style et Font size). toutes les annotations, supprimer et
e Cliquez sur Anchored (ancré) ou éditer des annotations.
Floating (flottant). Si vous cliquez sur
Anchored, sélectionnez les options du
pointeur pour I'annotation texte. Si
vous sélectionnez Floating, vous
pouvez modifier la position relative. Il
est plus simple de changer la position
de maniére interactive dans la fenétre
de graphiques.
f Cliquez sur OK.
Ad/Edit Text Annctation S5 ; £\ Chromatogram Results x
it it QB [ 0 C Lol DA S [P % e ] = Minse =
Texl The firsl peak: . "
|5 P
- seaMSO_mix_deids_DG_spl2)_U30
(Press CirleEnter o AlteEnter to 8dd 8 new ling)
Tect codor: [ Cacetbiue - & A ]
Orientation: [ - degrees 3.
Font st (Aot~ Fort size: 0 - 8
L 7 m
Annotation hpe -
@ Anchared :, L
7] Show ponier N e
Porter properies 3
oo ENETTETEN - A -
Famern — o 400
1 —+ _."_’l_ T ————————
eight: —_— 8 2
Fointer heed: |hgom = = ¢ & ! R C T e e Tirme (i) : ! b " "
Poantes b locabon (he 2, y valos wing the data daplayed)
x 55545 min
¥ I5BO0ME 25 (abundance)
Uppes left comer of the seectabion (e x, y value wieg the doln deglayed)
- | = La barre d'outils Annotate est disponible uniquement lorsque
¥ 415005527 [sbundance] . . . .
. I'outil Annotate est sélectionné.
Upper left comer of the asectation relative o the upper left comer of the canvas:
Felntive X (%) {% caleuated using xy
wvalues from the canvas )
Relatve Y (%),
T

Figure 25

Boite de dialogue Add/Edit Text Annotation et fenétre Chromatogram Results
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 10. Ajout d'annotations (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

4 Sélectionner I'emplacement dans  a Déplacez le curseur a I'emplacement ~ * Vous pouvez ajouter un fichier
le chromatogramme pour ajouter du chromatogramme ou vous image JPG ou MOL.
une annotation image. souhaitez ajouter |'annotation.
b Cliquez avec le bouton droit de la
souris, puis sélectionnez Add Image

Annotation.

5 Ajouter les informations de a Saisissez le texte de I'annotation. * Le fichier Agilent_Logo.tif réside
I'annotation texte dans la boite de b Tapez 50 dans la boite Scale width. dans le dossier \\MassHunter\
dialogue Add/Edit Text Annotation. ¢ Cochez la case Lock aspect ratio. Report Templates\Qual\B.05.00\

d Cliquez sur Floating. Vous pouvez en-US\Letter. Vous devez le
changer la position relative. Il est plus convertir en fichier JPG.
simple de changer la position de » Vous pouvez ajouter plusieurs
maniére interactive dans la fenétre de annotations dans un
graphiques. chromatogramme ou un spectre.

e Cliquez sur OK.
f Déplacez I'image dans le coin
supérieur droit du chromatogramme.

Ada/Edit Image Annotation @ : [, Chromatogram e x
Beopertica ) Lo s 3 QBweEaloe @ ox)sEaslERs % s e =l
Fle path CMassHurier et Templsies Gl 8 05 00en ! [ | (IR
Qrisnation Dz  deree €107 [ 481 TIC Sean MSD_mie_dntds_DG_spl200_02.0
it 1875 Height % 114 o &
Seale width = A% Seale height 50 A % n" o Agilent Technologies
] Liek napect raic 034
Arratation e it
054
Anchared 0s
044 -
03
02
R ciclet |
01 I N N -
— 4

55 & 65 7 75 3 85 ? 95 0 105 1n 1ns
Counts vs. Acquisition Time (min)

Upper left comes of the arnctation (the ¥, y value using the data displayedy

% 521  min
¥. 610347 (sbundance)
@ |Flostng | A

Upper left comes of the aenctation relative o the upper loh comer of the camvas

Relnfive (%) 60 1307188542484 {% ealeudated using x.y
waluts from the canvas )

Relatve ¥ (%), A7 U33BIEIRLEAT

=

Figure 26  Boite de dialogue Add/Edit Image Annotation et fenétre Chromatogram Results
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 10. Ajout d'annotations (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques
6 Effectuer un zoom avant sur le + Effectuez un zoom sur une zone autour
premier pic. du premier pic a 5,5minutes.
/1 Chromatogram Ressls = Siune annotation est ancrée, elle reste fixée
':E ud ; S8 X810.0 * = liel b Sl I% Tl m v xlid a la position a laquelle elle est ancrée. Si
T — vous zoomer sur un autre pic, il se peut
qu'une annotation ancrée ne soit pas visible.
; RatentTectelod®™ | si une annotation est flottante, elle est
il e e toujours affichée a la méme position relative
2 H dans le coin supérieur gauche de la fenétre.

A\ .

545 55 535 56 565 57 575 58 585 59 5% 6 605 61 615 62 625 63 635 64 645 65
Counts vs. Acquisition Time {min)

Figure 27  Boite de dialogue Add/Edit Image Annotation et fenétre Chromatogram Results

7 Rebasculer sur 'outil Range Select a Cliquez sur I'icone 3¢ pour + Sivous voulez enregistrer les
dans la fenétre Chromatogram supprimer toutes les annotations. annotations avec les résultats du
Results. Supprimer d'abord b Cliquez sur I'icdne Range Select i fichier de données, reportez-vous a
I'annotation. dans la barre d'outils Chromatogram la « Tache 17. Enregistrement des
Results. résultats », page 72.

+ Vous pouvez basculer entre cing
outils différents dans la barre
d'outils Chromatogram Results.
Pour plus d'informations,
reportez-vous a l'aide en ligne. Les
cing outils sont les suivants:

Range Select

Select Peak...
Manual Integration
Walk Chromatogram
Annotation Mouse
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative

Tache 11. Ajout d'un compas d'épaisseur de masse

Un compas d'épaisseur (caliper) montre la différence entre deux points d'un
spectre. Vous pouvez en ajouter un dans la fenétre MS Spectrum Results.

Si vous enregistrez les résultats pour le fichier de données, les compas
d'épaisseur sont également sauvegardés.

Tache 11. Ajout d'un compas d'épaisseur de masse

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Intégrer et extraire des spectres de
pic de
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

2 Ajouter le compas d'épaisseur au
spectre de pic créé au cours de la
précédente tache.

Cochez la case en regard de
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d
dans la fenétre Data Navigator.
Cliquez sur Edit > Show > Only
Highlighted.

Cliquez sur Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.
Fermez la fenétre Method Editor.

Dans la fenétre MS Spectrum Results,
cliquez sur I'outil Delta Mass Caliper
LL dans la barre d'outils.
(facultatif) Sélectionnez Profile Point
to Point pour le type de compas
d'épaisseur dans la barre d'outils
Caliper.

Effectuez un zoom avant de 66 a

132 m/z.

Déplacez le curseur a I'emplacement
du volet du spectre ol vous souhaitez
ajouter le compas d'épaisseur.

Faites glisser le curseur jusqu‘au point
final du compas dans le spectre. A
mesure que vous faites glisser le
curseur, la valeur de masse Delta
change. Lorsque vous relachez le
bouton de la souris, le compas
d'épaisseur est ajouté.

* Le curseur se change en fléche. Il
permet de sélectionner le point de
début et le point de fin du compas
d'épaisseur.

+ Vous ne pouvez pas sélectionner le
type de compas d'épaisseur si le
spectre est centroide, car Profile
Point to Point n'a pas d'effet sur les
données centroides.

+ Le curseur triangle est défini en
haut du pic sélectionné.
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Apprendre les bases de I'analyse qualitative 1

Tache 11. Ajout d'un compas d'épaisseur de masse (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques
3 Modifier le compas d'épaisseur a Cliquez surle compas d'épaisseurcréé + Vous pouvez ajouter plusieurs
pour utiliser une autre couleur. a |'étape précédente. compas d'épaisseur a un spectre.
b Cliquez sur le bouton Caliper + Utilisez les icones de la barre
Properties & dans la barre d'outils d'outils Caliper pour sélectionner
MS Spectru‘rﬁhesults Caliper. tous les compas d'épaisseur,
¢ (facultatif) Entrez les valeurs de Start supprimer et éditer des compas
Xet Start Y. d'épaisseur.
d Sélectionnez la couleur du texte (Text
color).

e Sélectionnez le style et la taille de
police (Font style et Font size).
f Cliquez sur OK.

Delta Mass Caliper Settings = e .
? ——

Caliper : ~ = N =
— e m P2 et Edw g Elale e 2 x| R[] ]2 B =]

: i
Start X 851014 miz EndX: 91.0547 miz -

555 rran, 2 Scans) MSD_mx_Setds_DG_spl200_03 0

Textooor  EEETC ~ A o 983
Orirtation degrees I o o § T
Fortsyle (B <]A Foutsize 10 ~a L p— L

x104 +B) Scen (8.037-6.044, B.088-8.118 min, 13 Scans) MSD_mix_ds3ds DG_spl200 030

losobos Lia s ' ’
8 0 % s # % % 0 s 190 118 wm s @
Conrts vs. Mass-lo-Charge (miz)

Figure 28 Boite de dialogue Delta Mass Caliper Settings et fenétre MS Spectrum Results

4 Supprimer des résultats a Cliquez sur Chromatograms > Clear + Sivous voulez enregistrer les
d'intégration et des spectres. Results > Include Peak Spectra. compas d'épaisseur avec les
b Cliquez sur I'outil Range Select. résultats du fichier de données,

reportez-vous a la « Tache 17.
Enregistrement des résultats »,
page 72.
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1 Apprendre les bases de I'analyse qualitative
Tache 11. Ajout d'un compas d'épaisseur de masse
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Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter Analyse qualitative
Guide de familiarisation

O
Q@oe- 2
® Détection et identification

Tache 12. Détection de composés par déconvolution de
chromatogramme 50

Tache 13. Identification de composés a |'aide de I'algorithme de recherche
en bibliothéque 54

Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement) 59
Tache 15. Détection de composés par intégration 63

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des
spectres de pic 66

Tache 17. Enregistrement des résultats 72

Au cours de ces taches, vous allez détecter et identifier des composés dans des
fichiers de données CPG/SM.
Chaque exercice est présenté dans un tableau a trois colonnes:

¢ Etapes: utilisez ces instructions générales afin d'explorer le programme par
vous-méme.

¢ Instructions détaillées: utilisez-les si vous avez besoin d'aide ou si vous
préférez suivre une méthode d'apprentissage pas a pas.

¢ Remarques: lisez-les pour obtenir des astuces et des informations
supplémentaires sur chaque étape de l'exercice.

X Agilent Technologies 19



2 Détection et identification

Tache 12. Détection de composés par déconvolution de
chromatogramme

L'algorithme de détection des composés identifie les composés dans des
données CPG/SM et crée un spectre SM nettoyé pour chaque composé. Cette
fonctionnalité est un moyen simple d'analyser les informations de données
complexes. L'algorithme de détection de composés par dévolution de
chromatogramme ne peut étre utilisé que sur des échantillons de données
CPG/SM acquises en mode Scan, Product Ion scan ou Neutral Loss scan.

Cette tache explique la détection de composés par déconvolution de
chromatogramme avec des données de masse précises. Vous pouvez également
détecter des composés par déconvolution de chromatogramme avec des
données de masse unitaire apres avoir au préalable changé la fenétre
d'extraction.

Tache 12. Détection de composés a |'aide de la déconvolution de chromatogramme (CPG/SM)

Etape Instructions détaillées Remarques
1 Ouvrir le CIT pour le fichier de a Sile programme n'est pas déja ouvert, + L'algorithme de détection des
données double-cliquez surl'icone MassHunter composés par déconvolution de
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d Qualitative Analysis. Sinon, cliquez chromatogramme fonctionne avec
sur File > Open Data File. des fichiers de données CPG/QQQ
b Cliquez sur le fichier de données et CPG/Q-TOF.

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
dans le dossier de fichiers d'exemples
de données CPG.

¢ Désélectionnez la case Load result
data et cliquez sur Open.

i f\ Chrematogram Results x

(2 e 218 @y Cl[xalo e 2 [R]E A K& L% K B e x

*107 |+EI TIC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0

1
084

064
0.4
024

ol

55 6 65 7 5 95 10 105 n 15

8 85 3
Counts vs. Acquisition Time (min)

Figure29 Chromatogramme CIT a partir de Pest - 200 - Scan.d
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Détection et identification

Tache 12. Détection de composés a I'aide de la déconvolution de chromatogramme (CPG/SM)

Etape

Instructions détaillées

Remarques

2 Configurer l'interface utilisateur
pour travailler avec des données
CPG.

3 Détecter des composés a l'aide de
I'algorithme de déconvolution de
chromatogramme.

Sélectionner I'intégrateur Agile.
Entrer un seuil SNR de 20.
Entrer 100ppm comme valeur de
Left m/z delta et Right m/z
delta.

Suivez les instructions de la « Tache 2.
Configuration de l'interface utilisateur
pour des données CPG/SM », page 13.

Dans la fenétre Method Explorer,
sélectionnez Find Compounds > Find
by Chromatogram Deconvolution.
Dans I'onglet Settings sous Peak filter,
tapez 20 comme valeur de SNR
threshold.

Sélectionnez PPM pour m/z delta
units.

Entrez 100 pour Left m/z delta et
100 également pour Right m/z delta.

+ Pour ces exemples, chargez le flux
de travaux GC/Q-TOF Compound
Screening.

+ La section Find by Chromatogram
Deconvolution est également
disponible dans la section
GC/Q-TOF Compound Screening.

+ Sivous disposez de données de
masse unitaire, entrez 0 . 3 AMU
comme valeur de Left m/z delta et
0.7 AMU pour Right m/z delta.

* Vous pouvez extraire I'ensemble
des résultats complets pour un
composé une fois détecté a I'aide
de I'option de menu Compounds >
Extract Complete Result Set

lorsqu'un composé est sélectionné.

2k Method Explorer: GC_QTOF.m x H = EndC by Ch x
I GC/Q-TOF Compound Screening “|| (¥ Find Compounds by Chromatogram Deconvolution ~| 2} | ¥ ~ d

[Find by CI D & || A setings [vass Fters | Compound Fiters | Resuts|

Find by Targeted MSIMS Resalution

Find by Formula A RT window size factor 100.00

Identify by Library Search A

Generate Formulas

Compound Report

Calculate Signal-to-Hoise
Define Chromatograms
Extraction Data Format

' Spectrum

+ General

m

Peat fiter
Excludedmiz: 28
example: 4648

! Chromatogram Spectrum pesk threshold | .00

Integrate (MS) SNR threshold WA
Integrate (MS/MS)

Integrate (GC) Extraction window

Smooth Lefimizdelts: 1000000 Right mz delta: 1000000
Exclude Mass(es)

miz delta units: | PPM =
Component shape:
[F] Use base peak shape

Sharpness threshold: 2500

Figure 30

Deconvolution

Onglet Settings dans la section Find by Chromatogram
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2

Détection et identification

Tache 12. Détection de composés a I'aide de la déconvolution de chromatogramme (CPG/SM)

Etape

4

Sélectionner pour extraire des e
spectres CIE, SM et SM/SM. f

Examiner les composés. Voir la a
Figure 31, page 53.

Instructions détaillées

Cliquez sur I'onglet Results.

Cochez les cases Extract EIC, Extract
ECC, Extract cleaned spectrum et
Extract raw spectrum.

Cliquez sur () pour exécuter
I"algorithme Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution sur le
fichier de données.

Sinécessaire, cliquez sur I'option
View > Compound List.

Sélectionnez 2 comme nombre
maximum de volets liste dans la barre
d'outils MS Spectrum Results.
Cliguez sur I'icone Hide Empty
Columns dans la fenétre Compound
List.

Cliquez sur le premier composé dans la
fenétre Data Navigator.

Lorsque la fenétre Data Navigator est
active, utilisez les touches fléchées
pour passer d'un composé a |'autre.

Remarques

+ Le programme d'analyse qualitative
détecte 4composés répondant aux
conditions.

+ Sile fichier de données n'est pas
indexé, I'exécution de I'algorithme
peut prendre beaucoup de temps.

+ L'affichage des deux spectres est un
bon moyen pour montrer toutes les
informations d'un seul composé.

* Notez que le spectre nettoyé et le
spectre brut sont affichés.

52
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Détection et identification

Tache 12. Détection de composés a I'aide de la déconvolution de chromatogramme (CPG/SM)

2

Etape

Instructions détaillées Remarques

i File Edit View

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Defauft.m
Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

i 2l E g a-MEIE e e [R][E]E][AlE L] 5 A B G

G315 & | B || Navigator View |BH Compound Details View

{ 2A Data Navigalor x”@(:mwmm x
Sort by Deta Fie N TE Show Columns | 5] | &l S8 | G G | @ @ | 5% F&||ﬂ 3
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+TCC Sean 2 8061 1541] Pestive EREEED 008 7541 Find by Chromatogram Decomvolution]  Cpa 2 8.0
3 Fositive e — —
4] 9983 87 Positive 26 71691 0.047 57 Find by Chromatooram Deconvolution)  Cpd 4 9.9

S f% 2 ([Fo] % B Bl = Minutes g =
%106 |Cpd 2 8.221: +E1 EIC(49.5-51.5, 60.0...) Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D =
| |
55 £ &5 7 75 £ 25 s g5 0 105 T 115
Counts vs. Aicquisition Time (min) -
 [Zk Method Explorer: Defaultm x [z Find C Deconvoluti_ % [} 1| Resulis x
e =115 ind compouncs by e Hieosia@uieaaloo o i []% [
Spectrum A Settings | Mass Fiters | Compound Fiters | A Resuks | %105 |Cpd 3: 9.221: +El Compound Spectrum (8.196-9.301 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200.. | *
+I General Previos results - s 1820
- Delete previous compounds N T
£/ Find Compounds New resuts 05
@ Highlight first compound 70 | 1250
Cl D . i I
Hodby, Highiight all compounds L
Find by MRM ([l x105 [Cpd3:9.221: +E1 Scan (3.196-9.201 min. 32 Scans) MSD_mix_4stds_DG_spl200_020 |
Findby ntegrtion Chomatograms and specira . 1880 |
Exract EIC 1 F
+I Find Compounds by Formula @ 4 o 1521
Extract ECC
e Compaunds Exdract cleaned spectrum 1
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Figure 31

Résultats de la détection de composés par déconvolution de chromatogramme
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2 Détection et identification

Tache 13. Identification de composés a l'aide de I'algorithme de
recherche en bibliotheque

Au cours de cette tache, vous allez identifier et générer des formules pour les
composés détectés au cours de la « Tache 12. Détection de composés par
déconvolution de chromatogramme », page 50. Vous pouvez exécuter cette
tache si vous avez fait I'acquisition de la bibliotheque NIST08.1 ou si vous
utilisez la bibliotheque demo.l. Si vous disposez de deux bibliothéques, vous
pouvez méme sélectionner les deux.
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Détection et identification 2

Tache 13. Identification de composés a I'aide de I'algorithme de recherche en bibliothéque

Etape

Instructions détaillées

Remarques

1 Effectuer une recherche en librairie
de tous les composés dans le
fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

Sélectionnez les composés dans le
fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
dans la fenétre Data Navigator.
Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Identify Compounds >
Search Unit Mass Library.

Dans I'onglet Settings, cliquez sur le
bouton Add Library. Sélectionnez la
bibliothéque demao.l et cliquez sur le
bouton OK.

(facultatif) Dans I'onglet Settings,
cliquez sur le bouton Add Library.
Sélectionnez la bibliothéque NIST08.1
et cliquez sur le bouton OK.

Cliquez sur I'onglet Search Results.
(facultatif) Sélectionnez Stop When

Found pour Multi-Library search type.

Cliquez sur ldentify > Search Library
for Compounds dans le menu
principal. Vous pouvez également
cliquer sur I'icone Search Library for
Compounds {!} pour exécuter
I"algorithme.

Cliquez sur View > Difference
Results.

Cliquez sur View > Structure Viewer.
Cliguez sur View > Compound
Identification Results, si nécessaire
pour afficher la fenétre.

Le cas échéant, cliquez sur I'onglet
permettant d'afficher la fenétre
Compound Identification Results.
L'onglet correspondant est accessible

dans la fenétre Chromatogram Results.

» Vous pouvez également cliquer sur

GC/Q-TOF Compound Screening >
Identify by Library Search dans
Method Explorer. La méme section
s'affiche dans la fenétre Method
Editor.

Demo.l et Nist08 doivent étre
installés dans le dossier \
MassHunter\Library.

Notez que de nombreux composés
sont identifiés aprés la recherche
dans la bibliotheque NIST08.1.
Sivous ne disposez pas de la
bibliothéque NIST08.1, sélectionnez
une autre bibliothéque si vous en
avez une de disponible.

Si vous avez deux ou plusieurs
bibliothéques sélectionnées et que
vous sélectionnez Stop When
Found, I'algorithme de recherche en
bibliothéque recherche dans la
premiére bibliothéque de la liste. Si
le composé est identifié, la
recherche s'arréte. Si le composé
n'est pas identifié, la recherche se
poursuit dans la bibliotheque
suivante jusqu'a ce qu'il soit
identifié ou que la derniére
bibliothéque ait été consultée.

Le programme Library Editor permet
de modifier les bibliothéques que
vous utilisez avec |'algorithme
Search Unit Mass Library. Ce
programme est installé avec le
programme Agilent MassHunter
Quantitative Analysis. Cliquez sur

=
I'icone pour démarrer le
m L]

programme.
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2 Détection et identification

Tache 13. Identification de composés a I'aide de |'algorithme de recherche en bibliothéque

Etape Instructions détaillées Remarques
2 Afficher les colonnes Spectral a Cliquez sur le bouton Show Library
Library Results dans la fenétre Search Columns % dans la barre
Compound List et la fenétre d'outils Compound List et dans la barre
Compound Identification Results. d'outils Compound Identification
Results.

b Cliquez sur le bouton Hide Empty
Columns button Iﬂﬁl dans la barre
d'outils Compound List et dans la
fenétre Compound Identification
Results.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Default.m == s )
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

(3 d sl aFEE e R[] [E 2] [A] [ #] 5 | A s i G (G5 5[2]) & B NavgstorView |BH Compound Desils View

i 2A Data Navigator x”@(:mmmu x
Sot by Data i -l g Show Columns | 145/ 6 G | G2 G | @ @ | 52 % [oe] 1) 1l

5[] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D -
B ShowlHide +# Cpd’ ¥+ RT V8 m/z ¥+ Score (Lib) T+ Polarity W5 lons ¥4 Height W= Widh ¥+ BasePesk ¥+ Algerithm TE

23| 1000190 0.06 57.1| Find by Chromatogram Deconvolution

I asitive Find by Chromatogram Deconvolutior
@] | 898|  Positive 20) 1683244 183| Find by Chromatogram Deconvalution
\ | 6958 Positive 26 71691 0.047 87| Find by Chromatogram Deconvolution
J a4 i, ] 3
Cpd 3: 4-Chlorchiphenyl (7% Compound Identification Results: Cpd 2: Biphenyl X ||i & Structure Viewer: Biphenyl x
Cpd 4: Methyl palmitate -
hed Sequences i [ Automatically Show Columns |48 Ot Gl | G G | @ % | 5o \ Structure. | MOL Text
Best V41 Name # Formua+ Score8 RT 4 ID Source 4 Library = Score (Lib) + Tl
= \:—" | Biphenyl  C12H10| 935 8061| LibSearch| demol | 935\
CE -+ Name - Library #1 Num Pesks 4 Score (Lib)
\ Biphenyl|  demol | 76/ 535\ E
/A, Chromatogram Results (25 Compound Identification Results: Cpd 2: Biphenyl
2 Method Explorer: Defauitm X ||} [57 Method Editor: Search Unit Mass Library % ||i 44 Spectral Difference Results: Cpd 2: Biphenyl x
1 Chromategram “1|i ¥ Search Library for Compounds - | (3} | ¥ - N B E Y
Spectrum A Library Search | A Search Results| %106 [Cpd 2: Biphenyl: +El Compound Spectrum (2.037-2.121 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200.
+ General Library selection e o5
C\MassHunter\Library\
Reports R i 510 630 760 890 1020 1151 1281 1541
Find Compounds A 3 x10€ |Cpd 2 Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_stds_DG_spl200..
e L 25
——— i Bemoeldexy 0 510 630 760 890 1020 [1151) 1281 154.1
2 5
e = Settings | Scomn xm1 Biphenyl C12H10 + Scan demol "
Combine |dentification Results
Search ciiteria 280 390 510 631 781 @aqy 1021 1151 1281 1391 il
[7] Enable screening [] Adjust Score B 4 5 6 70 0 s 100 1o o 130 o 1k
‘Worklist Automation L - Counts vs. Mass-to-Charge (miz)
E— <l n | ' || #4 Spectrsl Difference Results: Cod 2: Bipheryl |11 MS Specirum Results |

Figure 32 Composés du fichier de données MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D et résultats de la recherche en
bibliothéque
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Détection et identification 2

Tache 13. Identification de composés a I'aide de |'algorithme de recherche en bibliothéque

Etape Instructions détaillées Remarques

3 Basculer vers Compound Details a Cliquez sur H Compound Details View dans
View pour réviser les composés. la barre d'outils principale.
b Fermez la fenétre Compound
Fragment Spectrum Results.

4 Réviser les résultats dans a Cliquez sur I'icone Qverlaid dans la * Pour obtenir plus de détails sur
Compound Details View. fenétre Compound Chromatogram Compound Details View, consultez
Results. I'aide en ligne. La vue Compound
b Développez les résultats dans la Details View est trés utile pour
fenétre Compound Identification examiner les résultats de
Results. I'algorithme Find by Formula avec
un fichier de données acquis en
mode All lons.
| Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m =N R |
i File Edit View Find Identify Method Wizards Configuration Tools Help
== NN B e SN E A:mlﬂrl& | B8 Navigator View |BE Compound Details View
: (3 Compound List % ||} % Compound Identification Results: Cpd 2: Biphenyl x
§ |68 Automatically Show Columns | [] | S S | @ &% \\ 1.3 i [ee| Automatically Show Columns | P} | Sf 5 | @ & l
Label TR Cpd’ 78 D Source ¥+ Name T+ Formula7+= RTT® miz ¥+ Score 78 Score (Lib) 7-| ID Techniques Applied
& Cpd 1: Dodecane 1| LibSearch Dodecane|  C12H26| 5581 57.07 81.1 S(ERTS LibSearch]
Cpd 2: Bipheny! 2 LibSearch Biphenyl CI1ZHI0  8.061 154.0777 £ Best T4m Name 8 Formula+ Scores RT 4 ID Source 4 Library
Best ¥4 IDSource ¥ Name -3 Formula 748 Score™ W Score (RT) 74 RT Diff v Diff (ppm) 743 Seore (Lib) 5| e |& | Bishenyl|  C12H10|  935| 8061| LibSearch| demol
= = | LibSeareh| Biphenyl | C12H10| 935| | | g TS YRS e -
miz (prec) ¥+ CEYH  Name Y| Score(lib) ¥+ F m Peaks T+ Notes| \ Biphenyl|  demal
| Biphenyl 935 76
Label TR Cpd” T8 ID Source ¥+ Name T+ Formula 7+ RTYH miz 7+ Score ¥ Score (Lib) 7-|
& | Cpd 3 d—ChIwuh\Dhewf\l 3| LibSearch | 4-Chlorobiphenyl C12H3CI| 9.221| 188.0384 898 89,
2 | Cpd 4: Methyl Da\m\talel 4 LibSearch| Methyl palmitate) C17H3402| 9.983| 87.0442 69.58 695
| <[ n 3
! [Z] Methed Editor: Search Unit Mass Library e % ||} EjjCompound MS Spectrum Results x
i (¥) Search Library for Compounds ~| ¢§ | ) ~ Lae 1 \ml 2 0| e Ll
A Lbrary Search | Search Resuifs | H N = +cccsean x10€ [Cpd 2: Biphenyl: +EI Compound Spectrum (8.037-8 121 min) MSD_mix_dstds_DG_spl200.
Library selection - iy [ +EIC(3 516252 025 1540777
1 3 e R
0.8
E 2
079 : 76.0315
P 06l [CEIM;.
oL, .
@ iy x103 |Cpd 2: Biphenyl: +El Scan (8.037-8.121 min, 26 Scans) MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
04 * 1540776
Settings | Seoring 03] & !
4
Search criteria 021
0.1 2
I HEnamescreemnaw [7] Adiust Score T od= i ol | | s 2070312 2810493
. L 805 806 807 808 809 81 &1 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
[ER Method Explorer: GC_QTOF . |5 Method Editor: Search Unit M. Counts vs. Acquisition Time (min) Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

Figure 33  Compound Details View montrant les composés du fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
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2 Détection et identification

Tache 13. Identification de composés a I'aide de |'algorithme de recherche en bibliothéque

Etape Instructions détaillées Remarques

5 Rebasculer vers Navigator View. + Cliquez sur le bouton
EH Compound Details View dans la barre
d'outils principale.

6 Fermer le fichier de données. a Cliquez sur File > Close Data File. + Sivous souhaitez enregistrer ces
b Cliquez sur No. résultats, reportez-vous a la « Tache
17. Enregistrement des résultats »,
page 72.
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Détection et identification 2

Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement)

L'algorithme Find Compounds by MRM identifie les composés dans des
données MRM a partir d'un dispositif Triple Quadrupdle. L'algorithme
recherche les composés a l'aide de transitions MRM. Tous les composés dans la
méthode d'acquisition sont extraits et affichés dans la liste Compound List.
Les composés ne sont pas éliminés en fonction des résultats d'intégration du
chromatogramme. Vous ne pouvez utiliser 1'algorithme Find Compounds by
MRM que sur des données acquises a l'aide de transitions MRM. L'algorithme
MRM utilise des informations trouvées dans le fichier de données si celui-ci est
de type MRM.

Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement)

Etape

Instructions détaillées

Remarques

1 Ouvrir le CIT pour le fichier de
données Pest - STD 200 MRM.d.

a Sile programme n'est pas déja ouvert,
double-cliquez surl'icone MassHunter
Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

b Cliquez sur le fichier de données Pest -
STD 200 MRM.d dans le dossier du
fichier d'exemples de données GC.

¢ Désélectionnez la case Load result
data et cliquez sur Open.

+ Utilisez le flux de travaux général
(General Workflow) pour travailler
avec des données CPG/QQQ. Vous
pouvez utiliser ce méme flux de
travaux ou celui de criblage des
composés CPG/Q-TOF pour
travailler avec des données
CPG/Q-TOF.

i /A Chromatogram Resulis

P2 et QEN ka0 c

3wl T A o2 [ % % ]

Minutes

x10 % |+El TIC MRM CID@™ (** ->*) Pest- STD 200 MRM.D

8 2[3 3|4 45 5[6 6|7

¢l

Al

]

o1 L Ll

3 4 5 5 ] ] ] 10 1 12 3 14 15 13 17 13
Counts vs. Acquisition Time (min)
Figure 38 Chromatogramme CIT a partir de Pest - STD 200 MRM.d

2 Configurer I'interface utilisateur
pour travailler avec des données
CPG.

+ Suivez les instructions de la « Tache 2.
Configuration de I'interface utilisateur
pour des données CPG/SM », page 13.
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2 Détection et identification

Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement)

Etape Instructions détaillées Remarques
3 Détecter des composés al'aidede a Dans la fenétre Method Explorer, + Vous pouvez choisir la zone du
I'algorithme MRM. sélectionnez Find Compounds > Find chromatogramme dans laquelle
by MRM. vous envisager de détecter des
b Cliquez sur le bouton Group CcOmposes.
transitions by compound name. * Vous pouvez extraire I'ensemble
¢ Cliquez sur I'onglet Integrator. des résultats complets pour un
d Sélectionnez I'intégrateur Agile. composé une fois détecté a I'aide

de I'option de menu Compounds >
Extract Complete Result Set
lorsqu'un composé est sélectionné.

{ |5 Method Explorer: Defaultm x ” [ Method Editor: Find Compounds by MRM x
# Chromatogram A “|li (¥ FindCompoundsby MRM ~| {3} | ¥ ~
+ Spectrum | SondtoNose |  PeakSpednm | Resuts |
. | Options | A Integrator | Pesk Fiters
+ General
[ Agie R
+ Reports
= Find Compounds
Find by Targeted MS/MS A
Find by Chromatogram Deconvalution
Find by MRM A
Find by Integration A

+ Find Compounds by Formula

+ Identify Compounds

+ Compound Automation Steps 4 ka i '

Figure 35  Onglet Integrator dans la section Find by MRM de Method Editor

e Cliquez sur {_i: pour exécuter * Le programme d'analyse qualitative
I'algorithme Find Compounds by détecte 28composés répondant aux
MRM sur le fichier de données. conditions.

f Sinécessaire, cliquez sur I'option
View > Compound List.

g Sinécessaire, cliquez sur View >
Compound Identification Results.
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Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement)

Détection et identification

2

Etape

Instructions détaillées

Remarques

4 Examiner les composés. Voir la

Figure 36, page 61.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Default.m

i File Edit View

Sélectionnez 2 comme nombre
maximum de volets liste dans la barre
d'outils MS Spectrum Results.
Cliquez sur I'icone Automatically
Show Columns dans la fenétre
Compound List et dans la fenétre
Compound ldentification Results.
Cliguez sur le premier composé dans la
fenétre Data Navigator.

Lorsque la fenétre Data Navigator est
active, utilisez les touches fléchées
pour passer d'un composé a I'autre.

Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

(3 2l Ba gl a-FIEIE 9- e PR [B]E][A] R[] | A s e G (R[] & | 8 [F NavigstorView | B Compound Deils View

+ L'ion précurseur est affiché dans la
colonne Precursor (Acq Method) et
I'ion produit dans la colonne
Product (Acq Method) dans la
fenétre Compound Identification
Results.

=l ==

{ 2A Data Navigalor

x ”é@(:nmpumiusl

Sott by Data File

5-[¥] Pest - STD 200 MRM.D
User Chromatograms
E v

pd 4: chlorpropham

pd 5: BHC Beta.

pd 7: diazinon

pd 8: BHC gama delta

pd & chlorpyriphos methyl
pd 10: malaoxon

Cpd 11: vinelozalin

pd 12: malathion

pd 13: fepropimorph

pd 14: pendimethalin

pd 15: mecarbam

7] Cpd 16: isofenphos-methyl

n

~ |2 [ Automstically Show Columns | 51| o8 58 | @% & ([s2] 3] 4

78 Algorithm 7

Show'Hide + Cpd’ ¥+ ID Source ¥+ Hame V8 RT V8 mlz ¥8 Polarity ¥+ Height ¥# Width ¥ & mlz(pred) Y8  CE
2] 3 Acg) triflualin|  5.863 306 Positive 57386/ 0.184 264 10 MF—
4 Acg! «chlorpropham 5.56 213 Positive 76755 0.143 m 5 MF
5] 5 Aeq BHCBeta| 6645 213  Positive 65588 0122 183 0] MF
= e 3 Carbofuran
7 dizzinon Positive [Ghd

<

m,

: 3 Compound Identification Results: Cpd 6: Carbofuran

B Automstically Show Colurns | 51| G 50| @ @ ([

1D Techniques Applied 5

(=R

Score (Aca) B Precursor (Acq) ®  Find by MRM Productlon 8 Best™® Name +# Score RT # ID Source
100| 6.554| Acq|

Acg

100 164 148)® | Carbofuran|

/A Chromatogram Resulls 5 Compound Identification Results: Cpd 6: Carbofuran |

: [Z4 Method Explorer: Defauitm
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IS

! [27 Method Editor: Find Compounds by MRM
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ﬂimussummm

iw e tlaB W ¢[Ealoc

2 =[] 5 I[) %

+ Spectrum

'+ General

i Reports

= Find Compounds

Find by Targeted MSIMS
Find by Chromatogram Deconvelution

m

Find by MRM

Find by Integration
Find Compounds by Formula

1 Identify Compounds

Compound Automation Steps

> .

SondtoMoiss | PeskSpestnm | Resuts ||| x10% Cpd 5 BHC Beta: +EI MRM:T (6584-6 707 min, 19 Scans) CID@™ (219.0000 =) Pe
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Figure 36

Résultats de la détection par MRM
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2 Détection et identification

Tache 14. Détection de composés par MRM (MRM uniquement)

Etape Instructions détaillées Remarques
5 Fermer le fichier de données. a Cliquez sur File > Close Data File. + Sivous souhaitez enregistrer ces
b Cliquez sur Close. résultats, reportez-vous a la « Tache
17. Enregistrement des résultats »,
page 72.
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Détection et identification 2

Tache 15. Détection de composés par intégration

L'algorithme Find Compounds by Integration identifie les composés en
fonction des résultats d'intégration. Un composé est créé pour chaque pic
identifié par l'intégrateur.

Tache 15. Détection de composés par intégration

Etape Instructions détaillées Remarques
1 Ouvrir le CIT pour le fichier de a Sile programme n'est pas déja ouvert, < Utilisez le flux de travaux général
données double-cliquez surl'icone MassHunter (General Workflow) pour travailler
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03. Qualitative Analysis. Sinon, cliquez avec des données CPG/QQQ. Vous
D. sur File > Open Data File. pouvez utiliser ce méme flux de
b Cliquez surle fichier de données Pest - travaux ou celui de criblage des
STD 200 MRM.d dans le dossier du composés CPG/Q-TOF pour
fichier d'exemples de données GC. travailler avec des données
¢ Désélectionnez la case Load result CPG/Q-TOF.

data et cliquez sur Open.

i f\ Chromatogram Results -

ie o tla[EE sl oc 1o e[T]A A 2[R % K B M =]

%107 |+EI TIC Sean MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0

g
" n k
L
55 3 65 7 75 g B E] 95 1 105 1 115
Counts vs. Acquisition Time (mir)

Figure 37  Chromatogramme CIT tiré de MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d

2 Configurer I'interface utilisateur  Suivez les instructions de la « Tache 2.
pour travailler avec des données Configuration de I'interface utilisateur
CPG. pour des données CPG/SM », page 13.
3 Détecter des composés al'aide de a Dans la fenétre Method Explorer, * Vous pouvez choisir la zone du
I'algorithme d'intégration. sélectionnez Find Compounds > Find chromatogramme dans laquelle
by Integration. vous envisager de détecter des
b Sélectionnez I'intégrateur MS/MS composeés.
(GC). * Vous pouvez extraire |'ensemble

des résultats complets pour un
composé une fois détecté a I'aide
de I'option de menu Compounds >
Extract Complete Result Set
lorsqu'un composé est sélectionné.
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2

Détection et identification

Tache 15. Détection de composés par intégration

Etape Instructions détaillées Remarques
i [} Method Explorer: Defaultm x HiE-fmumEdimr Find Compounds by Integration x
1+ Chromatogram “||i (¥} Find Compounds by Integration ~| (3§ | ¥ = ©4 | Method Items ~
'+ Spectrum Adjust Delay Tme |  Peak Spectum Extraction | Charge State | Resuts |
A ntegrator | Pesk Fites | O Edraction | Exclude Massfes) |
| General
Integrator selection it
acoorts [ms/ms 0 -|a
! Find Compounds

Find by Targeted MSIMS
Find by Chromatogram Deconvolution
Find by MRM

Find by Integration

A

# Find Compounds by Formula

+ Identify Compounds

| Compound Automation Steps

Options

m

This is @ parameter less integrator.

Figure 38
c
d
4 Examiner les composés. Voir la a

Figure 36, page 61.

Cliquez sur {i: pour exécuter
I"algorithme Find Compounds by
Integration sur le fichier de données.
Si nécessaire, cliquez sur I'option
View > Compound List.

Sélectionnez 2 comme nombre
maximum de volets liste dans la barre
d'outils MS Spectrum Results.
Cliguez sur I'icone Automatically
Show Columns dans la fenétre
Compound List.

Cliquez sur le premier composé dans la
fenétre Data Navigator.

Lorsque la fenétre Data Navigator est
active, utilisez les touches fléchées
pour passer d'un composé a I'autre.

Onglet Integrator dans la section Find by Integration de Method Editor

* Le programme d'analyse qualitative
détecte 6composés répondant aux
conditions.

64
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Détection et identification 2

Tache 15. Détection de composés par intégration

Etape Instructions détaillées Remarques

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.0.00 - Default.m =
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

(3 da sl aFEE 9y R[] [EE][A] ] #] 5 | A s i G (E]S #% & | § [ NavigstorView | B Compound Desils View
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=1 [¥] MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D T - = Label ¥ 4]
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[#An + TIC Scan
@1/ +TIC Sean 2| MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0] 1540769 | Find by Imegration| Cpd 2: 8061 £
3| MSD_mix_4stds_DG_spl200_030) 9113 Positive| o 78.0467 | Find by Imegration|  Cpd 3 9.113) L4
4| MSD_mix_&stds_DG_spl200_030] 9221 Positive|  0.018 188.0377| Find by Integration|  Cpd 4: 9.221
I 5| MSD_mix_4stds_DG_spl200_ 030| 9983)  Fositive 0 780488 | Find by Integration| Cpd 5 9.938| 5
O ] | v
i /A Chromatogram Results x
(2o tlaEwl elEaloc o] e[E]d A 2% K s Mine 2l
X107 [+EI TIC Scan MSD_mix_2stds_DG_spl200_03.D o
o
@
054 ’\
o
6 65 ¥ 75 2 85 - ; 95 10 105 hi s
Counts vs. Acquisition Time (min) o
£} Method Explorer: Defaultm % ||} (2 Method Editor: Find Compounds by Integration x ||} 1l MS Spectrum Resutts x
[+ Chromategram *|i ® Find Compounds by Integration ~| (3} | ¥ r (4 | Method ltems ~ H \QEI%#\VC‘\ANO & 2 '\.JE !
Spectrum Adust Dely Tme | Pesk Spectum Edraction | Chamge State | Resuks ||| x10% |+El Scan (55585565, 5,558-5.608 min, 7 Scans) MSD_mix_tstds_DG_sp..| *
A Integrator | Peak Fiters | Chromatogram Bxiraction | Exclude Mass(es) |
+| General 29
Integrator selection pie 5 £
Scrorts [Msms 6o ~la 1
= Find Compounds | | . l 2 b
- T 3 Options L ol Ll L h
Find by Targeted MSMS x104 +El Scan (8.041-8.044, 8.088-8.091 min. 4 Scans) MSD_mix_dsids_DG_sp
Find by Chromatogram Deconvolution This is @ parameter less integrater. 1540768
Find by MRM B =
Find by Integration A al 280867 207,031
1
# Find Compounds by Formula B B b | gepees
R —— 50 100 150 200 250 300 0 400 450 S0 50 60
b Counts vs. Mass-to-Charge (miz) =
1+ Compound Automation Steps . = ||[ 9 Spectral Difference Results: Cpd 1+ ) MS Spectrum Results
Figure 39  Résultats de la détection par intégration
5 Fermer le fichier de données. a Cliquez sur File > Close Data File. + Sivous souhaitez enregistrer ces
b Cliquez sur Close. résultats, reportez-vous a la « Tache
17. Enregistrement des résultats »,
page 72.
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2 Détection et identification

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour
des spectres de pic

Au cours de cette tache, vous allez d'abord intégrer et extraire des spectres de
pic du fichier de données CPG/Q-TOF. Ensuite, vous allez générer des formules
possibles pour chacun des spectres de pic.

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

Etape Instructions détaillées Remarques
1 Ouvrir le CIT pour le fichier de a Sile programme n'est pas déja ouvert, < Sicette case n'est pas disponible,
données double-cliquez surl'icone MassHunter cela signifie qu'aucun résultat n'a
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d. Qualitative Analysis. Sinon, cliquez été enregistré dans le fichier de
sur File > Open Data File. données. Pour plus d'instructions
b Cliquez sur le fichier de données sur I'enregistrement des résultats,
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d se reporter a la « Tache 17.
dans le dossier de fichiers d'exemples Enregistrement des résultats »,
de données CPG. page 72.

¢ Désélectionnez la case Load result
data et cliquez sur Open.

2 Intégrer et extraire des spectres de Cliquez dans la section Chromatogram
pic. > Integrate (MS) de la fenétre Method

Explorer.

Cliguez sur I'onglet Peak Filters.

Cliquez sur le bouton Peak height.

Cochez la case Relative height.

Cochez la case Limit (by height) to the

largest et tapez 4.

f Cliquez sur Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.

o 20 &
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Détection et identification 2

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

Etape

Instructions détaillées

Remarques

3 Générer des formules pour chacun
des spectres de pic.
Afficher la liste Spectrum
Identification Results List.
Fermer la fenétre MS Spectrum
Results.

Astuce: pour obtenir les mémes
résultats que dans la Figure 41, veillez
a sélectionner Common organic
molecules comme modéle Isotope.

Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Identify Compounds >
Generate Formulas.

Dans la fenétre Method Editor, cliquez
sur I'onglet Charge State et
sélectionnez Common organic
molecules comme modéle Isotope.
Dans la fenétre Data Navigator,
sélectionnez tous les spectres dans la
section User Spectra.

Cliquez sur I'option Identify >
Generate Formulas from Spectrum
Peaks ou sur le bouton Generate
Formulas from Spectrum Peaks ()
pour exécuter I'algorithme.
Sinécessaire, cliqguez sur l'icone
Spectrum Identification Results _L"_ﬁ
ou sur |'option View > Spectrum
Identification Results.

Dans la fenétre Spectrum
Identification Results, cliquez sur le
bouton Automatically Show Columns
dans la barre d'outils.

Cliquez sur I'icone Hide Empty
Columns Iﬂﬁl dans la fenétre
Spectrum Identification Results.
Sélectionnez C6 H13 comme meilleur
(Best) résultat.

Développez le tableau pour cette ligne.

Fermez la fenétre Method Editor.
Révisez la formule et I'espéce de I'ion
indiquées au-dessus de nombreux pics
dans la fenétre MS Spectrum Results.
Toutes les formules et les espéces
d'ions sont de la méme couleur que le
spectre.

Vous pouvez voir les rapports des
teneurs isotopiques prévus sur le
tracé du spectre lorsque vous
effectuez un zoom avant sur le
rapport m/z approprié. Pour plus
d'informations, consultez I'aide en
ligne.

L'icone Run (I} de la barre d'outils
Method Editor vous permet parfois
de choisir une action parmi
plusieurs actions possibles. Par
exemple, deux actions différentes
sont possibles lorsque vous cliquez
sur I'icone Run dans cette section.
Sivous cliquez sur la fléche, une
liste d'actions possibles s'affiche et
vous pouvez choisir I'action a
exécuter. Le fait de choisir une autre
action dans la liste change |'action
par défaut. Si vous cliquez
simplement sur le bouton Run,
I'action par défaut est effectuée.
Vous pouvez modifier la largeur
d'une colonne en tirant sur la ligne
qui sépare deux colonnes
adjacentes.

Vous pouvez modifier une colonne
en tirant sur |'en-téte de la colonne.
Pour supprimer une colonne,
cliquez sur Remove column dans le
menu contextuel du tableau.
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2 Détection et identification

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

Etape Instructions détaillées Remarques
T Agtert MassHunter Qualitative Analysis 0600 - GC_UTOFm == e
i File Edit View Find ldenbfy Spectra Chromatograms Method Wizards Acbons Configurabon Tools Help
(S D A E e R [HE (Al @[n ]y Ak T GG Gi[#]@ | s [E nmsaorview |[] compound Detas view
;T D Naveigees % (12 558 ) S x
[ Sty Deta e z ]w Shaw Coturnrs | 16115l S G @ O o fem]
| = [ MED_min_2stds_DG_sol200 030 . . . . —— —
e B L Shromaocrara Besl T & 0 Souce T Fomuls T+ Speues T2 iz TR Scoret T8 O T Se (MFG) T =
o E
Species T miz T Score (iso. sburd) T8 Score (mass) T Score (MF M3} T Score (MS) T Score (MFG) T Score (50, spacng] T8 Hey
Ma | 251014 | 2a8 99.28 | X |mmas ] |21€
Wil = Sean (9203 . min} Sub - = - = - = = - =
Bl » Scun (379:4.363 .. il 206 28713 | 18 100 | 281012 02 26708 | 100 | B0 |4
1438.8 62 66 1096 [F T [#] w1088 |1,
! s 407 |82 |82 E7.108 |13 | 536 02 02 le7i062 |2
Besl T DSouce TH  Fomula T4 Speces TS mie T8 Score’ T9 O jppm) T8 Soore (MFG) T8
m | MFG | c5Hm | | 710861 |3 | 622 |93 | G
1K L. »
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AN AN Y P AR g 1 | C PR N A R e
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7 25
£ [ Ml Expleem: GC_QTOF m x®
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x10% El Scan (B037-0.044. 8.085-8 118 min, 13 Scans) MSD_mix_&s1ds_DG_spi20000.0 Subtrect
15 51011
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1
o7
05
Search Unit Mass Library A LF3 3] E
& = | o . \ . Al | i ik 3 | il
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Figure 40  Résultats de la génération de formules pour les pics 1 a 4

4 Exécuter une recherche en librairie a
pour les spectres de pic 1 a 4.

Dans la fenétre Data Navigator, cliquez *+ Method Editor s'ouvre

sur User Spectra. automatiquement lorsque vous
Dans la fenétre Method Explorer, cliquez sur une section de Method
cliquez sur Identify Compounds > Explorer.

Search Unit Mass Library.

Vérifiez qu'une bibliothéque valide est
sélectionnée.

Cliquez sur Identify > Search Library
for Spectra dans le menu principal.
Fermez la fenétre Method Editor.
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Détection et identification

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

2

Etape

Instructions détaillées

Remarques

5 Modifier les colonnes visibles.

Cliguez avec le bouton droit de la
souris dans la fenétre Spectrum
Identification Results et sélectionnez
Add/Remove Columns. Dans la boite
de dialogue Enhanced) Add/Remove
Columns, sélectionnez les colonnes a
afficher. Cliquez sur OK.

Fermez la fenétre Method Editor.
Cliguez sur I'icone Hide Empty
Columns Iﬂﬁl dans la fenétre
Spectrum Identification Results.
Révisez la formule et I'espéce de I'ion
indiquées au-dessus de chaque pic
dans la fenétre MS Spectrum Results.

+ Sivous utilisez I'option Remove
Column et supprimez une colonne
qui contient des données, le logiciel
réaffiche automatiquement cette
colonne sila fonction Automatically
Show Columns est activée.

+ L'algorithme LibSearch est
largement pondéré dans la section
Combine Identification Results de la
méthode. Vous pouvez choisir
manuellement le meilleur résultat
MFG ou modifier la combinaison
des résultats d'identification.
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2 Détection et identification

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

Etape Instructions détaillées Remarques

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m
Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

ERENE NN S R I R = [Al& Sl s e GO

& &l Navigator View |BE Compound Details View

2 Data Navigaior x [[i : 8044 _min) Sub x
Sort by Data Fie - Automatically Show Colurnns ]|/ |G &8 | 32 G | @ @
E] D_mix_4sids_DG_spl200_03 D .
R et Best v IDSouwce T Famua -5 Species T8 miz ¥ Score? 78 Dif(pam) ¥ Seore (MFG) 7=
[@An +TIC Scan LibSearch-MFG
&[] User Spectra = i m
[l + Sean (5568, 5,595 min) Sub 2 i
[ Biphenyl |demal |76 |3 |
R *za"(zssg_”"é'g) Sub s Species W+ miz ¥+ Score (iso. abund) & Score (mass) T+ Score (MFG, MSIMS) 41 Score (MS) ¥+ Score (MFG)¥ ¥ Score (iso. spacing) ¥ -5 Abu
a 5 Scan il ke B M | 1540769 | 88.12 |54 | o556 | 3558 |28 187!
H e T o o B e e Y o e
0 19758.8 7.8 100 1540777 08 18304 | 100 862 1540769
25672 115 X 55,0811 0 7663 | 143 23 550811
1555 07 08 e 2% 5 3 156.0869
57 0 0 570879 |37 546 03 02 157.0816
Best V8 IDSource T4 Fomua Vb Species T miz T8 Scoret Vb Diff (pom) V8 Score (MFG) ¥ 8 A
IEal ' . . : . . : : : ] b
i Chrometogram Results_ 1} Spectrum Identification Results: + Soan (8.037-8.044 __ min) Sub |
i 1| MS Spectrum Resulis X
| Method Explorer: GC_QTOF.m x| e« 10 @4l )% % [ =l
GC/Q-TOF Compound Screening A | “||  x10+ |Biphenyl: +E1 Scan (8 037-8.042, 8.088-8 118 min, 13 Scans) MSD_mix_4sids_DG_spl200_03.D Subiract a
22 1540763
Chromatogram N 2 [Ci2 H1}
+ Spectrum 184
General 154 B
14 s
T Reports
E 124
Find Compounds 1, B
Find Compounds by Formula A 084
06 o
- Identify Compounds C8 e}
0e] EHE oS
Search Unit Mass Library 4| 02 l ]
Generate Formulzs ' n,_,_ﬁ_.lu‘hull e ol L .
€ 2 100 120 140 150 180 200 250 240 250 280 300 390 0 %0 360 400 420 440 450 450 500 520 540 550 560
Combine Identification Results Counts vs, Masacio-Charge (i) |
e — E - || P Specirel Difierence Results: + Scan (8037-8.044 _ min) Sub  1l| MS Spectrum Results

Figure 41  Résultats de la recherche en bibliothéque et de la génération de formules pour le premier spectre
de pic
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Détection et identification 2

Tache 16. Génération de formules et recherche en bibliothéque pour des spectres de pic

Etape

Instructions détaillées

Remarques

6 Réviser les résultats de chaque
spectre dans la fenétre MS Peaks
One.

Cliguez sur View >MS Spectrum Peak
List 1.

Cliguez avec le bouton droit de la
souris et sélectionnez Add/Remove
Columns.

Vérifiez que les colonnes affichées
dans la Figure 42 figurent dans la liste
Show these columns.

Triez la colonne lon Type.

Sile type d'ion est Fragment lon, la
formule et I'espéce de I'ion s'affichent
en vert sur chaque pic dans la fenétre
MS Spectrum Results.

+ Les ions fragments s'affichent en

vert dans la fenétre MS Spectrum
Results.

Le type d'ion peut étre Molecular
lon, Fragment lon ou vide. S'il s'agit
d'un ion fragment, les colonnes
Loss Formula et Loss Mass
affichent la formule et la masse a
prendre en compte pour arriver a cet
ion a partir de I'ion moléculaire. La
colonne Formula & lon Species
indique la formule et |'espéce pour
I'ion en question.

1} MS Peaks One: + Scan (8.037-8.044 ... min) Sub x
mz & Species # Abund - Abund % 4 Z+ Formula+s Diff (ppm)+ Formula & lon Species + Loss Formula+ Loss Mass+ lon Type 7 4 I
154.0769 Ms+| 19390.38 1000 1 C12H10| 5.02| [C12 H10}+ Molecular lon
155.0811 Ms+| 276628 1427 1 C12H10| -029| [C12 H10}+ Molecular lon =
156.0869 M+ 285.97| 183 1 C12H10| -15.58| [C12 H10}+ Molecular lon
) [ 410355 Me|  39545| 7041 C3Ts TFE 28| [C3 Hoje [ 113 Fragment lon
43.055 M 866.15| 4470 1 C3H7 -17.85| [C3 H7)+ CSH3 m Fragment len
50.0158 M+ 725.18f 376 1 C4H2 -14.44| [C4 HZ)}» C8He 104.1 Fragment lon
51.0224 M+| 209354 108 1 C4H3 9.75| [C4 H3)+ C8H7 1031 Fragment lon
520275 M+ 210.44] 16 1 C4H3 -22.03| [C4 H3}+ C8H7 1031 Fragment lon
520298 M+ 183. :El 095 1 CaH4 19.09 | [C4 H4)+ C8H6 102 Fragment lon
53.0388 M+ 152. E’I 078 1 C4HS -£.42| [CA HE)+ CBH5 101 Fragment lon
540472 M+ 183.45| 095 1 C4He -14.24| [C4 HE)+ C8H4 100 Fragment lon
55.0551 M+ 631.13| 328 1 CaH7 -15.71| [C4 H7)+ C8H3 99 Fragment lon
56.0626 M+ 404 .98 208 1 C4H8 -9.63| [C4 HE)+ CgH2 98 Fragment lon
620152 M+ 17N 082 1 ChH2 -145| [CB H2}+ CT7H8 921 Fragment lon
63.0234 M« 102198 527 1 C5H3 -7.31| [C H3)+ CTH7 911 Fragment lon
64.0309 M 511.22| 264 1 CoH4 -3.01| [C5 H4)+ C7HE 20 Fragment len
€5.029 M+ 670.14f 346 1 C5H5 -6.85 [C5 HE)» C7HS ] Fragment lon
67.0548 M+ 609.95| 315 1| C5H7 -8.15] [C5 HT)+ C7H3 a7 Fragment lon
69.0706 M+| 141151 728 1 C5HY -11.16| [C5 HI}+ C7H 85 Fragment lon
70.078 M+ 519.14| 268 1 C5H10 -365| [C5 H10}+ c? 84 Fragment lon
740157 M+ 83829 4320 1 C6 H2 -7.82| [CB H2}+ CEH8 80.1 Fragment lon
75.023 M+ 92871 478 1 CEH3 -0.85| [CB H3}+ CEH7 791 Fragment lon p
Figure 42 Tableau MS Peaks One avec les colonnes lon Type, Loss Formula, Loss Mass

et Formula & lon Species

7 (facultatif) Fermer le fichier de
données.
Vous pouvez passer a la tache
suivante pour savoir comment
enregistrer les résultats.

a
b

Cliguez sur File > Close Data File.
Cliquez sur Close.

+ Sivous souhaitez enregistrer ces

résultats, reportez-vous a la « Tache
17. Enregistrement des résultats »,
page 72.
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2 Détection et identification

Tache 17. Enregistrement des résultats

Au cours de cette tache, vous allez enregistrer les résultats pour le fichier de

données en cours.

Tache 17. Enregistrement des résultats

Etape Instructions détaillées Remarques
1 Enregistrer les résultats pour le a Cliquez sur File > Save Results. + Vous ne pouvez enregistrer qu‘un
fichier de données en cours et b Cliquez sur File > Close Data File. seul jeu de résultats avec un fichier

fermer le fichier de données.

2 Quuvrir le fichier de données et a Cliquez sur File > Open Data File. La
charger les résultats. boite de dialogue Open Data File
s'ouvre.

b Sélectionnez un fichier de données.
Pour cet exemple, sélectionnez le
fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

¢ Cochez la case Load result data.

d Cliquez sur le bouton Open.

de données. Sivous avez déja
enregistré des résultats pour le
fichier de données en cours, ils sont
écraseés lorsque vous cliquez sur
File > Save Results.
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Détection et identification 2

Tache 17. Enregistrement des résultats

Etape Instructions détaillées Remarques
Open Data File ===
Lookin: [ Ji GC R =
i MSD_mix_tstds_DG_spl200_03.D
2 L Pest - 200 Scan.D
ks L Fest - 5TD 200 MRM D
Recent fiems |71/ peet Ghrawb-01 SPIKED 1 ppb - 1ulin.D
Documents
Deskiop
=
Computer
& Filename:  MSD_mic_dstds_DG_spl200_03.0 -
Hetwork Files of type: | Data Fles (d) -] [ Concel ]
Ostions
Sample Information
(© Load results method Sample Name
@ Use current method UserName:  GCMSTRAINING Diadmin
) Lottt Sample Positicn = 1
" Ruln 'F;\; mpehg‘dacmm from Description :
selected mett A
La case Load result data est cochée.

Figure 43  Boite de dialogue Open Data File

3 Examiner les résultats. a Sélectionnez la fenétre Spectrum .
Identification Results.
b Révisez les résultats.
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2 Détection et identification

Tache 17. Enregistrement des résultats

Etape Instructions détaillées Remarques
Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m | = =]
i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizsrds Actions Configuration Tools Help
iz daa-FMER Y o E[R|EE [AlE[#] 4] 4 b R B @ G5 & | & B Nevgstor view |BJ compound Details View
i 5 Data Navigaior =i ; £.0M .. min) Sub 3
Sor by Data Fie - Automatically Show Colurnns || 14| Gl 51 | B2 G2 | % &% \
B [7] MSD_mix_4stds_DG_spl200_02.0 —

User Chromatograms

ser Spectra

]y + Scan (5.588, 5,535 min) Sub
T S 5.037-5.024 - ) St |
@il +Scan (3.203 . min) Sub

il + Scan (9.973-9.983 ... min) Sub
B 2

Best ¥ IDSource ¥+

= r} o LibSearch-MFG C12H10 M+ 1540769 762 402 9556

Formuls ¥ Species T+ miz W8 Score™ 7 Diff (ppm) 78 Score (MFG) ¥ 5

oo »

Name 7R Libra s ¥+ Score (Lib) T8
| 7138 |

3 ary T4 N
‘B\pherzy\ \deml

|78

Species W miz ¥R Score (iso. abund) V0 Score (mass) T+ Score (MFG. MSIMS) - Score (MS) W+ Score (MFG) ¥ ¥+ Score (iso. spacing) 7+ Abu

;5 Method Explorer- GC_QTOF.m x

@ \M+ \1540755\5312 \5542 |5555 \5555 9238 197!
Best 8 IDSource T+ Formula ¥+ Species T+ miz Y8 Score™ 78 Diff (ppm) 7+ Score (MFG) ¥ =
B |C MFG Cl1H120 M+ 160.0878 | 17.31 247 853
@B |C MFG C5 H11 M+ 71.0860 | 16.56 697 8251
[ MFG C7HO [ 101.0011 | 14.96 1135 7478
r MFG CTHTS [ 991165 | 1472 02 7362
@ |C MFG CTH3S [ 1189931 | 14.47 1304 7237
i~ MEG CAH2 Ma R1NA (147K Chl TR i
f« [ I 3
/A Chromatogram Results 1} Spectrum Identification Resulls:  Scan (8.037-8.044 . min) Sub |
i 111 MS Spectrum Results x

iw e tlaB W [Ealoc

=[] G I % % =4

6C/Q-TOF Compound Screening A |l 10 [Biphenyl: +El Scan (2.037-2.044 8.088-8 11 min. 13 Scans) MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D Subtract
224 1540763
Chromatogram &4 2l [C12 M0}
'+ Spectrum 18]
'+ General 16
5 I =
7| Reports
E E 12
¥l Find Compounds: . |
Find Compounds by Formula A 0.8
=9 ot 115053
- Identify Compounds ‘ ] Co i) 1150559
Search Unit Mass Library A 02 L 207.031 014 3310601
Generate Formulas i Dfﬂ_ll-_m;_“ oo sl d o ol
€0 80 100 120 140 160 180 200 20 240 260 280 300 320 340 k0 0 400 430 440 460 480 500 520 540 560 560
Combine Identification Results Counts ve, Maseto-Charge (miz) L
ey ~ | [+ Speciral Difference Results: = Scan (8.027-8.084 _ min) Sub  gl]. MS Spectrum Results

Figure 44
de pic

4 Fermer le fichier de données.

5 Quvrir a nouveau le fichier de
données et ne pas charger les
résultats.

74

Résultats de la recherche en bibliothéque et de la génération de formules pour le premier spectre

Cliguez sur File > Close Data File.
Cliquez sur Close.

Sivous ne chargez pas de résultats,
un CIT par défaut s'ouvre lorsque
vous ouvrez un fichier de données.
Si vous sélectionnez les actions
Run ‘File Open’ dans la boite de la
méthode sélectionnée, les actions
File Open sont exécutées a la place.
Pour plus d'informations, consultez
|"aide en ligne.

a Cliquez sur File > Open. La boite de .
dialogue Open Data File s'ouvre.
Sélectionnez un fichier de données.

Pour cet exemple, sélectionnez le

fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Désélectionnez la case Load result

data.

Cliquez sur le bouton Open.
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Détection et identification 2

Tache 17. Enregistrement des résultats

Etape Instructions détaillées Remarques

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m =

i File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

iz dagsia-MERE Y o PR [BE [Almlulm])s] & R G @ G5 & | & [F NavigstorView |HJ Compound Detils View

i %A Data Navigaior X”EAC}mmﬂlogmM x
Sot by Deta e Tlie ot a[Et ¢ ERA 0 e 1oz [T 5K E[R]% K B e Mines =)
] [7] MSD_mix_4sids_DG_spl200_03.D
\ser Chromatograms %107 [+E1 TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03D
11
| "
E 09
2 08
07
064
054
041
03
02
0.14
o
55 3 65 7 75 g g5 9 95 ) 105 1 115
Counts vs. Acquisition Time (min)
A Chromatogram Results [ 1} Spectrum Identification Resuls |
i 111 MS Spectrum Results x
§ 5 Method Explarer- GC_ QTOFm xi2 o tla@Buw Ea oc 1o m]e]s mlFl% % @l =l s
GC/Q-TOF Compound Screening i
Chromatogram A
'+ Spectrum
¥ General
[+ Reports |
'+ Find Compounds
Find Compounds by Formula A
= Identify Compounds
[Search Unit Mass Library Al
Generate Formulas b
Combine Identification Results
" und Steps. ~ || 4 Spectral Difference Results 1]| MS Spectrum Results

Figure 45 Résultats de la recherche en bibliothéque et de la génération de formules pour le premier spectre
de pic

6 Fermer le fichier de données. a Cliquez sur File > Close Data File.
b Cliquez sur Close.
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2 Détection et identification
Tache 17. Enregistrement des résultats
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Logiciel pour le poste de travail Agilent MassHunter Analyse qualitative
Guide de familiarisation

3
Utilisation des flux de travaux,
exportation et impression

Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative
a l'aide du flux de travaux général 78

Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a I'aide du flux de
travaux GC/Q-TOF Compound Screening 83

Tache 20. Exportation d'un fichier CEF 87
Tache 21. Impression d'un rapport d'analyse 89
Tache 22. Impression d'un rapport de composé 92

Au cours de ces taches, vous allez apprendre comment configurer et exécuter
une méthode d'analyse qualitative. Ensuite, vous allez exécuter les actions de
la méthode automatisée en ouvrant un fichier de données.

Deux flux de travaux différents sont utilisés pour ces exemples. Pour plus
d'informations, reportez-vous a la section « Flux de travaux », page 105.

Le flux de travaux général (General) prend en charge les données CPG/QQQ,
CPG/Q-TOF et CPL/SM. Le flux de travaux de criblage des composés

CPG/Q-TOF (GC/Q-TOF Compound Screening) prend en charge des données
CPG/Q-TOF.

Chaque exercice est présenté dans un tableau a trois colonnes:

« Etapes: utilisez ces instructions générales afin d'explorer le programme par

vous-méme.

¢ Instructions détaillées: utilisez-les si vous avez besoin d'aide ou si vous
préférez suivre une méthode d'apprentissage pas a pas.

¢ Remarques: lisez-les pour obtenir des astuces et des informations
supplémentaires sur chaque étape de l'exercice.
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Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse
qualitative a I'aide du flux de travaux général

Lorsque vous commencez a utiliser le programme Analyse qualitative pour la
premiére fois, la méthode default.m est chargée. Vous pouvez apporter des
modifications a la méthode ouverte et la sauvegarder, ou ouvrir une nouvelle
méthode, faire des changements et enregistrer la méthode. Vous ne pouvez pas
écraser la méthode default.m.

Vous pouvez également configurer l'exécution d'actions spécifiques dans la
méthode lorsque vous ouvrez un fichier de données. Lorsque vous ouvrez un
fichier de données, vous pouvez également charger la méthode qui a été
utilisée pour créer les résultats stockés avec le fichier. La méthode est
enregistrée automatiquement chaque fois que vous sauvegardez les résultats
avec le fichier de données. Le flux de travaux général peut étre utilisé avec des
fichiers de données CPG/SM ou CPL/SM.

Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative a I'aide du flux de travaux général

Etapes

Instructions détaillées Remarques

1 Ouvrir le CIT pour le fichier de

a Sile programme n'est pas déja ouvert, + Utilisez ce méme flux de travaux ou

données Pest - STD 200 MRM.d.

2 Configurer l'interface utilisateur
pour travailler avec des données
CPG.

3 Configurer la méthode pour
extraire un chromatogramme CIT.
Définir un chromatogramme CIT
pour des données SM.

double-cliquez surl'icone MassHunter
Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

Cliguez sur le fichier de données Pest -
STD 200 MRM.d dans le dossier du
fichier d'exemples de données GC.
Désélectionnez la case Load result
data et cliquez sur Open.

Suivez les instructions de la « Tache 2.
Configuration de I'interface utilisateur
pour des données CPG/SM », page 13.

Dans la fenétre Method Explorer,
sélectionnez Chromatogram > Define
Chromatograms.

Supprimez le chromatogramme BPC.
Sélectionnez TIC comme Type.
Assurez-vous que la valeur de MS
Level est MS/MS.

Cliquez sur Add.

celui de criblage des composés
CPG/Q-TOF pour travailler avec des
données CPG/SM.

* Pour cet exemple, sélectionnez le
flux de travaux général.
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Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative a I'aide du flux de travaux général

3

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

4 Editer la méthode pour intégrerles  a

données.
Limiter I'intégration aux quatre

Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Chromatogram >
Integrate (MS/MS).

pics les plus élevés. b Cliquez sur I'onglet Peak Filters.
¢ Dans la section Maximum number of
peaks, cochez la case Limit (by
height) to the largest.
d Tapez 4.
| [Z Method Explorer: Defaultm X ||} [Z7 Method Editor: Integrate (MS/MS) x
“I Chromatogram “ | ® integrate Chromatogram ~| (3§ | ¥ - (4 | Methodltems~ | (=
Integrate (MS) ntegrator | Sutabity| & Pesk Fiters | Resuts
Integrate (MS/MS) Al Fiter on
Integrate (GC) %) Peak height @ Peak area
Smooth
Exclude Mass(es) E = 100
Caleulete Signal-to-Noise = 5000) % of largest peak
Define Chromatograms A
Extraction Dtz Format :‘;‘:;relm‘ = -
Lot [@] Relative area >= 1000 % of largest peak
+ General
Maximum number of peaks
L. 4] Limit (by height) to the laroest A A
' Find Compounds
' Find Compounds by Fermula

Figure 46

5 Tester I'intégration pour s'assurer
que seuls 4pics intégrés
apparaissent.

6 Enregistrer la méthode dans
iii_GCexercisel, ou jii correspond a
vos initiales.

7 Changer le fond du spectre de pic
afin d'utiliser le spectre au début
d'un pic.

Chromatogram > Integrate (MS/MS) > onglet Peak Filters

Cliquez sur I'icone Integrate
Chromatogram (I}  pour intégrer le
fichier de données.

Dans le menu principal, cliquez sur
Method > Save As.

Tapez iii_GCexercise1l.

Cliquez sur le bouton Save.

Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Spectrum > Extract
(MS/MS).

Cliquez sur Peak Spectrum Extraction
(MS/MS).

Pour Peak spectrum background,
sélectionnez I'option Spectrum at
peak start.

La mise a jour d'une valeur dans
I'onglet Peak Filters de la section
Chromatogram > Integrate (MS)
actualise également les valeurs des
autres sections de la fenétre
Method Explorer. Des triangles
bleus apparaissent pour montrer
ces autres sections.

Vous pouvez cliquer sur
l'icone Save Method pour
enregistrer la méthode en
cours.

Notez que I'enregistrement de la
méthode entraine la disparition de
tous les triangles bleus indiquant
des changements de valeur dans la
méthode ouverte.

Si vous effectuez des modifications
supplémentaires aprés
I'enregistrement de la méthode, des
triangles bleus sont ajoutés.
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Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative a I'aide du flux de travaux général

Etapes Instructions détaillées Remarques
; [ £ Method Explorer: ph_GCexerciselm x ” 5} Method Editor: Exiract (MSMS) x
B “||i () Extract Peak Spectrum ~| (3} | ¥ - (4 - | Method Items - | Blé‘g |
= A Peak Spectrum Extraction (MS/MS) | Feak Location | Peak Fiters | Charge State A
E:’"‘M“SJ‘"' m—— A Vous pouvez cliquer sur
=
°) At apex of pesk [P
Evroct (4SS al l'icone Save Method pour
© Average scans > 10 % of peak height
Extraction Data Format - r
TOF spectra enregistrer la méthode en
macncr | Exclude if above 100 %ofssuraion
B L ® In the miz ranges used in the chromatogram L cours.
Find Compounds A %) Anywhere
E e AT ) Inthese miz ranges
SRl L Never return an empty spectrum
Search Unit Mass Library Peak spectrum background
Generate Formulas
MSMS [ Spectrum at peak stat -la
Combine |dentification Resulis
Time range: 0.000 i

+ Compound Automation Steps o

Figure 47  Spectrum > Extract (MS/MS) > onglet Peak Spectrum Extraction (MS/MS)

8 Tester I'extraction de spectre SM + Cliquez sur I'icone Extract Peak

pour s'assurer qu'un spectre de Spectrum {EI pour exécuter I'action
fond est soustrait. sur le pic sélectionné dans le fichier de
données.
9 Enregistrer la méthode. + Enregistrezla méthode a l'aide de I'une  * L'icone Save Method est illustrée
des trois méthodes suivantes: dans la Figure 47, page 80.
Cliquez sur I'icone Save li

Method dans Method Editor .
Cliguez avec le bouton droit

de la souris dans la fenétre Method
Editor, puis sélectionnez Save
Method.

Dans le menu principal, cliquez sur
Method > Save.
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Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative a I'aide du flux de travaux général

3

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

10 Configurer la méthode pour
automatiser les actions dont vous
venez juste de modifier les
paramétres lorsque vous ouvrez un
fichier de données.

Enumérer les actions a effectuer
lorsque ce fichier de données ou
un autre est ouvert.

Astuce: rechercher sous General dans
Method Explorer.

11 Tester File Open Actions.

a Dans la fenétre Method Explorer,
sélectionnez General > File Open
Actions.

b Sélectionnez Integrate and Extract
Peak Spectra dans la liste Available
actions.

¢ Cliquez sur le bouton Add [_~_] pour
déplacer I'action sélectionnée dans la
liste Actions to be run.

Vous pouvez également double-cliquer
sur I'action sélectionnée pour la
déplacer dans I'autre liste.

* Cliquez sur I'icone Run File Open
Actions Now (I} pour exécuter les
actions sur le fichier de données.

{ [ Method Explorer: pih_GCexercisel.m

+ Chromatogram

x ” 7 Method Editor: Assign Actions to Run Opening a Data File x
i (b} Run File Open Actions Now ~| (3} | ) ~ (4 | Method Items - |34

- Spectrum

Available actions

Exdract (MS)
Extract (MS/MS)
Exiraction Data Format

Exract Peak Spectra

Extract Defined Chramatograms
Integrate Chromatograms
Smooth Chromatograms
Generate Compound Report

m»

+ Identify Compounds

1| Compound Automation Steps

+ Worklist Automation

- General Generate Analysis Report
Find Compounds by Targeted MS/MS
File Open Actions Al[| | Find Compounds by Molecuiar Feature
Find Compounds by Fommula
7 Reports Find Compounids by MRM v
+I Find Compounds =
— — Actions to be run
Exiract Defined Chromatograms. A

Integrate and Bxract Peak Spectra

— =
E 35
Figure 48  Section General > File Open Actions dans Method Editor

12 Enregistrer la méthode.

» Cliquez surI'icone Save Method dans
la fenétre Method Editor.

* Les chromatogrammes et les
spectres ne sont pas écrasés. De
nouveaux chromatogrammes et
spectres sont ajoutés.

Deux actions différentes font

partie de la liste Actions to be run.

La premiére action consiste a
extraire les chromatogrammes
définis. Ensuite, le
chromatogramme est intégreé et
les pics sont extraits.
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Tache 18. Configuration et exécution d'une méthode d'analyse qualitative a I'aide du flux de travaux général

Etapes Instructions détaillées Remarques
13 Configurer la méthode pour a Dans la fenétre Method Explorer,
automatiser les actions lorsque la sélectionnez Worklist Automation >
méthode est exécutée au cours Worklist Actions.
d'une liste de taches. b Supprimez Generate Analysis Report
Enumérer les actions a effectuer de la liste Actions to be run.

lorsque ce fichier de données ou
un autre est ouvert.

Astuce: rechercher sous Worklist
Automation dans la fenétre Method

Explorer.

14 Tester Worklist Actions. + Cliquez sur I'icéne Run Worklist * Les chromatogrammes et les
Actions Now (I} pour exécuter les spectres ne sont pas écrasés. De
actions sur le fichier de données. nouveaux chromatogrammes et

spectres sont ajouteés.
 [B Method Explorer- PFHexerciselm x H 57 Method Editor- As sign Actions o Run from Worklist x
~||i (¥ Run Werkdist Actions Now ~| {3 | ©) ~ 4 | Methodltems~ | [ 33 - - Py
- spectrum 2 et Deux listes d'actions différentes
Available actions . ,
Zraszma [Etract Peak Specta A sont incluses dans une méthode.
e Extract Defined Chromatograms o . . .
Extroct (1) fregme Comelogrors : La premiére liste d'actions (File
Decenvolute: Resolved Isctope Smooth Chromatograms 0 A - n y .
e —— Generte Compound Pegor pen Actions) peut étre exécutée
Find Compounds by Auto MS/MS ' . - P
* General Find CompaLnds b Tagetsd MS/11S lorsqu'un fichier de données est
—— Frd Compones oy o o - . .
= ouvert. La deuxiéme liste
| Find Compounds = N . .
T — Actons 2 be d'actions (Worklist Actions) est
Extract Defined Chromatograms A 5 - ] y .
 1dentiy Compounds exécutée lors de I'exécution de la
‘il Compound Automation Steps méthode.
I Worklist Automation lZJ
Reporting Options -
[\Worklist Actions 4] |
Selected Ranges i ILJ

Figure 49  Worklist Automation > section Worklist Actions dans la fenétre Method Editor

15 Enregistrer la méthode et fermerle a Cliquez sur I'icone Save Method dans
fichier de données sans la fenétre Method Editor.
sauvegarder les résultats. b Cliquez sur File > Close Data File, puis
sur No lorsque le systéme vous invite
a enregistrer les résultats.
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Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a l'aide du flux
de travaux GC/Q-TOF Compound Screening

Au cours de cette tache, vous allez configurer une méthode d'analyse qualitative
qui contient une liste d'actions d'analyse a exécuter dans un ordre spécifique.
Elles incluent l'extraction et l'intégration de chromatogrammes, 1'extraction de
spectre, la recherche en bibliothéque de spectres de pic, la génération de
formules pour des spectres et I'impression d'un rapport d'analyse.

Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a I'aide du flux de travaux GC/Q-TOF Compound Screening

Etapes Instructions détaillées Remarques
1 OQuvrir le CIT pour le fichier de a Sile programme n'est pas déja ouvert,
données double-cliquez surl'icone MassHunter

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d

2 Configurer l'interface utilisateur .
pour travailler avec des données
CPG.

3 S'assurer qu'un CIT est extrait. a

Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

Cliquez sur le fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
dans le dossier de fichiers d'exemples
de données CPG.

Désélectionnez la case Load result
data et cliquez sur Open.

Suivez les instructions de la « Tache 2.
Configuration de I'interface utilisateur
pour des données CPG/SM », page 13.

Dans la fenétre Method Explorer,
sélectionnez Chromatogram.

Cliquez dans la section Define
Chromatograms.

Dans la fenétre Method Editor, vérifiez
que le chromatogramme de la section
Defined chromatograms est un CIT. Si
ce n'est pas le cas, sélectionnez TIC
comme Type. Cliquez sur le bouton
Change.

» Pour cet exemple, sélectionnez le
flux de travaux GC/Q-TOF
Compound Screening.
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Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a I'aide du flux de travaux GC/Q-TOF Compound Screening

Etapes Instructions détaillées Remarques

4 Réviser les paramétres de
I'algorithme Find by Chromatogram
Deconvolution.

a Cliquez sur GC/Q-TOF Compound + Examinez les sections du flux de

Screening > Find by Chromatogram

Deconvolution dans la fenétre Method

travaux GC/Q-TOF Compound

Screening.
Explorer. * Notez les six sections du flux de

b Cliquez sur I'onglet Mass Filter. travaux. Toutes ces sections sont

¢ Définissez la valeur de Absolute des doubles de sections faisant déja
heighta 13000. partie de I'explorateur de méthode.

d Cliquez sur I'onglet Results. + Notez que des triangles bleus
e Cliquez sur le bouton Highlight all apparaissent dans d'autres sections
compounds. de la fenétre Method Explorer. lls
f Révisez les résultats dans chaque indiquent que les mémes valeurs de
onglet. paramétre ont été modifiées ailleurs
également.
5 Réviser les paramétres de a Cliquez sur GC/Q-TOF Compound * La bibliothéque demo.l ou NIST08.I

I'algorithme Identify by Library
Search.

Screening > Identify by Library
Search dans la fenétre Method
Explorer.

b Cliquez sur le bouton Add Library.
Sélectionnez une bibliothéque et
cliquez sur Open.

¢ (facultatif) Cliquez sur le bouton
Remove Library pour supprimer une
bibliothéque si vous ne souhaitez pas
I"utiliser.

d Révisez les paramétres dans chaque
onglet.

(ou une autre version de la
bibliothéque NIST) est installée
dans le dossier
\MassHunter\Library.

6 Enregistrer la méthode dans a Dans le menu principal, cliquez sur
iii_GCexercise2, ou jii correspond a Method > Save As.
vos initiales. b Tapeziii_GCexercise2.
¢ Cliquez sur le bouton Save.
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Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a I'aide du flux de travaux GC/Q-TOF Compound Screening

3

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

7 Configurer la méthode pour
automatiser les actions lorsqu'un
fichier de données est ouvert.

Enumérer les actions a effectuer
lorsque ce fichier de données ou
un autre est ouvert.

Astuce: rechercher sous General dans
la fenétre Method Explorer.

8 Tester File Open Actions.

a Dans la fenétre Method Explorer,

sélectionnez General > File Open
Actions.

Supprimez Generate Analysis Report
de la liste Actions to be run.
Supprimez Integrate and Extract Peak
Spectra.

Supprimez toutes les autres actions de
la liste.

Ajoutez Extract Defined
Chromatograms.

Ajoutez Find Compounds by
Chromatographic Deconvolution.
Ajoutez Search Spectral Library for
Compound.

Cliquez sur I'icéne Run 'File Open'
Actions Now (I} pour exécuter les
actions sur le fichier de données.

* Les chromatogrammes et les
spectres ne sont pas écraseés. De
nouveaux chromatogrammes et
spectres sont ajoutés.
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Tache 19. Configuration et exécution d'une méthode a I'aide du flux de travaux GC/Q-TOF Compound Screening

Etapes Instructions détaillées Remarques

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GCexercise2.m E’@

i File Edit View Find Identify Spectra Chromstograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help

P2 E S S EE e I@\\@ﬁm%\&ﬁﬁ@\@ﬂg&\a} Navigator View | Bl Compound Details View

%4 Data Navigator x ||} B3 Compound List -

o by Deta Pl hd | ically Show Columns | 4| G G2 @ &[] 4] 9]

= [#]MSD. 4stds_DG_spl200_03.0 - i = :
,'zf(,gh,om;mg,;ii N ShowiHide + Cpd” ¥+ File / ¥4 IDSource ¥ Name 7+ Formula W+ Saturated 7 RTT+H miz 7+ Mase

C\Builds\Data\GC\MSD_mix_4stds_DG_spi200_02.D
il ds\Data\GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D : e Cl2H28
il ds\Data! GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0
il ds'\Data!\GCIMSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0
otalGCIMSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0

[\ +BFC Scan
[/, + TCC Scan

=)

E--#-E

[ ]
i [\, Chromatogram Results x
ie o3l EH CEAI0C 2= ilh S B]% % E s e e

%108 |Cpd 1: 5.118: +EI ECC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 =

il |

%108 |Cpd 2: Dodecane: +EI ECC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0

DJ 5 iilsw

[

55 3 65 7 75 [] g5 3 95 10 105 11 115

Counts vs. Acquisition Time (min) -
: |5} Method Explorer: GCexercise2m % ||iEF itor: Assign Actions to Run Opening a DataFile X ||? ]| MS Spectrum Results x

GC/Q-TOF Compound Screening & |l ® RunFite Open Actions New «/ ¢4 | 9~ & - (3 (2o tlQBw ¢ [Ealoc 2w nlE% i

Chromatogram Available actions || x108 |Cpd 2 Dodecane: +El Compound Spectrum (5 558-5 619 min) MSD_mix_stds_DG_spl20_ | *
Spectrum [Erpctpedkspeae % 1l

0754 B
= : 5] 85,1105
File Open Actions Al 025 | 121243
= ol ekl E
ile Save Options

%106 |Cpd 3: Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200.
Reports
Find i Find Compounds by MRM b 34

2]
Find Compounds by Formula A 76.0315
Actians to be run 1 [CEHap 1020465 1280616
1+ Tdentify Compounds T ol5imen T [C8 Hepe _ [CI0HEJ-
" Find Compounds by Chromatographic Deconvalution - 50 60 70 80 S0 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220

e e iEbe b (R i ] v Counts vs. Mass-to-Charge (miz) o

Figure 50  Résultats de I'exécution des actions de la liste de taches sur les données CPG/Q-TOF

9 Enregistrer la méthode dans a Dans le menu, cliquez sur Method > + Silaméthode est exécutée pendant
iii_GCexercise2, ou jii correspond a Save As. une liste de taches d'acquisition de
vos initiales. b Tapez iii_GCexercise2. données, les actions de la liste de

Cliquez sur Save. taches de cet onglet sont exécutées

dans I'ordre indiqué.

10 Fermer le fichier de données sans  a Cliquez sur File > Close Data File.
enregistrer les résultats. b Cliquez sur No lorsque le systéme
vous invite a enregistrer les résultats.
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Tache 20. Exportation d'un fichier CEF

Vous pouvez exporter un fichier CEF contenant des informations sur les
composés. Ce fichier CEF peut étre importé dans d'autres programmes, tels
que MassHunter Quantitative Analysis et Mass Profiler Professional. Vous
pouvez également importer des composés qui ont été exportés dans un fichier

CEF.

Tache 20. Exportation d'un fichier CEF

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Ouuvrir le fichier de données a
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
et exécuter les actions File Open
pour la méthode iii_GCexercise2.m
créée au cours de la « Tache 19. b
Configuration et exécution d'une
méthode a |'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83. c

2 Exporter un fichier CEF. a

Si le programme n'est pas déja ouvert,
double-cliquez surl'icone MassHunter
Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

Cliquez sur le fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
dans le dossier de fichiers d'exemples
de données CPG.

Désélectionnez la case Load result
data.

Cochez la case Run ‘File Open’
actions from selected method.
Cliquez sur le bouton Use current
method et cliquez sur Open.

Pour exporter de maniére interactive le
fichier, cliquez sur File > Export > as
CEF.

Cliquez sur le bouton All results.

¢ Sélectionnez I'emplacement du fichier

d'exportation.
Cliquez sur OK.

Sivous avez terminé la « Tache 19.
Configuration et exécution d'une
méthode a I'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83, la méthode actuelle est
iii_GCexercise2.m. Cette méthode
est configurée pour exécuter
I'algorithme Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution, puis
I'algorithme Search Library sur
chaque composé.

Un fichier CEF est utilisé pour
exporter des composés.
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Tache 20. Exportation d'un fichier CEF (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

Export CEF Options ==
List of opened datz files:
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 Export contertts
Only highlighted results
@ All results
Export destination
One exportfile per data file:
@ At the location of the data file
(@) At specified directory
C:\MassHunter\Data
¥ export file already exists

() Overwrite existing export file

@ Auto-generate new export file name

o

Figure 51  Boite de dialogue Export CEF Options
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Utilisation des flux de travaux, exportation et impression 3

Chaque fois que vous voulez imprimer un rapport d'analyse apres 1'exécution
de I'une des taches de cet exercice ou du suivant, utilisez ces instructions.

Un rapport d'analyse peut contenir les résultats de 1'extraction et de
l'intégration de chromatogrammes, de l'extraction de spectres, de la détection
de composés, des recherches de spectres de pic dans la base de données ou de
la génération de formules a partir de spectres de pic.

Tache 21. Impression d'un rapport d'analyse

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

1 Sile fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
n'est pas déja chargé, I'ouvrir et
exécuter les actions File Open pour
la méthode iii_GCexercise2.m
créée au cours de la « Tache 19.
Configuration et exécution d'une
méthode a I'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83.

2 Changer les sélections du rapport
d'analyse dans la méthode:

Cocher les cases des
chromatogrammes, spectres ou
tableaux a imprimer.
Désélectionner les cases des
chromatogrammes, spectres ou
tableaux a ne pas imprimer.

a Sile programme n'est pas déja ouvert,
double-cliquez surl'icone MassHunter
Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

b Cliquez sur le fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
dans le dossier de fichiers d'exemples
de données CPG.

¢ Désélectionnez la case Load result
data.

d Cochezla case Run ‘File Open’
actions from selected method.

e Cliquez sur le bouton Use current
method et cliquez sur Open.

a Dans la fenétre Method Explorer,

cliquez sur Reports > Analysis Report.

b Cochez les cases des sélections
supplémentaires a imprimer.

¢ Désélectionnez les cases des
chromatogrammes et spectres que
vous ne souhaitez pas imprimer.

Sivous avez terminé la « Tache 19.
Configuration et exécution d'une
méthode a I'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83, la méthode actuelle est
iii_GCexercise2.m. Cette méthode
est configurée pour exécuter
I'algorithme Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution, puis
I'algorithme Search Library sur
chaque composé.

Le rapport d'analyse contient
uniquement les informations que
vous avez sélectionnées dans cette
section.

Si certains résultats ne sont pas
disponibles, ils ne sont pas inclus,
méme s'ils sont sélectionnés dans
cette section. Par exemple, si vous
n'avez pas intégré le
chromatogramme, le tableau des
pics n'est pas inclus.
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3 Utilisation des flux de travaux, exportation et impression

Tache 21. Impression d'un rapport d'analyse (suite)

Etapes

Instructions détaillées

Remarques

{ 5 Method Explorer: pih_GCexercise2 m

Generate Formulas
Compound Report

7 Chromatogram

* Spectrum

~ General

File Open Actions

~ Reports

Analysis Report

Compound Report
Commen Reporting Options

+ Find Compounds

+ Find Compounds by Formula

+ Identify Compounds

+ Compound Automation Steps

x Hiuethndauor:m,”p.,m
: (») Print Analysis Report ~| (3 | ) - 4 -| Methodltems - | (= (34

Figure 52

3 Imprimer le rapport.

User chromatograms
[7] Show user chromatograms
7] Wiith peak tables

[F] With signal to noise results

User specira

[7] Show user spectra
] Wiith peak tables
[T With library spectrum
] Wiith difference spectrum

Compounds

[¥] Show compound chrematograms
[ With peak tables

[7] Show compound spectra
[] With peak tables

a Vous pouvez imprimer le rapport de

maniére interactive de plusieurs
facons:
Dans le menu principal, cliquez sur
File > Print > Analysis Report.
Dans la barre d'outils principale,
cliquez sur I'icone Printer.
Cliquez sur I'icone Print Analysis
Report (|} dans la barre d'outils
Method Editor lorsque la section
Analysis Report est sélectionnée.
Cliguez avec le bouton droit de la
section Analysis Report dans
Method Editor, puis cliquez sur Print
Analysis Report.
Dans le menu contextuel du fichier
de données dans Data Navigator,
cliquez sur Analysis Report.
Cliguez sur Report contents.
Cochez la case Print report et
sélectionnez une imprimante.
Cochez la case Print preview.
Cliquez sur le bouton OK.

Par défaut, la fenétre Method Editor
est flottante. Elle est visible comme
une fenétre distincte du reste du
programme d'analyse qualitative.
Pour ancrer la fenétre, cliquez avec le
bouton droit de la souris sur le titre de
la fenétre, puis cliquez sur Floating.
Vous pouvez également cliquer sur la
barre de titre pour ancrer la fenétre.

Section Analysis Report dans les fenétres Method Explorer et Method Editor
+ L'icone Run () = de la barre

d'outils Method Editor vous permet
parfois de choisir une action parmi
plusieurs actions possibles. Par
exemple, si vous basculez sur la
section Reports > Common
Reporting Options de la fenétre
Method Editor, quatre actions
différentes sont possibles lorsque
vous cliquez sur I'icéne Run. Sivous
cliquez sur la fléche, une liste
d'actions possibles s'affiche et
vous pouvez choisir I'action a
exécuter. Le fait de choisir une autre
action dans la liste change |'action
par défaut. Si vous cliquez
simplement sur le bouton Run,
I'action courante par défaut est
effectuée.
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Utilisation des flux de travaux, exportation et impression 3

Tache 21. Impression d'un rapport d'analyse (suite)

Etapes Instructions détaillées Remarques

"Brint Analysis Report =
List of opened data files:

MSD_mix_4stds_DG_spl200 02.0 B
@ All results A [7] Separate report per data file
©) Only highlighted results

it report
Print report
Printer name: | <Default> -
Print preview A
Save report
] Save report as Bxcel file ] Save report as PDF file

C:\MassHurter'reports

Core

Figure 53  Boite de dialogue Print Analysis Report

f Révisez le rapport.
g Cliquez sur I'icdne Close Print
Preview dans la barre d'outils.

& = ¥ AnalysisReponl - Micresoft Bxcel BIRIGEli—l = @ @
e | — o @
B Nest Page Q
om Close Print

Freveew: Fage 1 of 4 Zeomin 1

Figure 54  Fenétre Print Preview avec rapport d'analyse
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3 Utilisation des flux de travaux, exportation et impression

Tache 22. Impression d'un rapport de composé

Chaque fois que vous voulez imprimer un rapport de composé, suivez ces
instructions.

Tache 22. Impression d'un rapport de composé

Etape

Instructions détaillées

Remarques

1 Sile fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
n'est pas déja chargé, I'ouvrir et
exécuter les actions File Open pour
la méthode iii_GCexercise2.m
créée au cours de la « Tache 19.
Configuration et exécution d'une
méthode a |'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83.

2 Changer des sélections dans la
méthode des rapports de composé:
Désactiver I'affichage des
spectres SM dans lesquels des
pics spéciaux sont zoomés.
Désactiver les options SM/SM
dans le rapport.

a Sile programme n'est pas déja ouvert,
double-cliquez surl'icone MassHunter
Qualitative Analysis. Sinon, cliquez
sur File > Open Data File.

b Cliquez sur le fichier de données
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
dans le dossier de fichiers d'exemples
de données CPG.

¢ Désélectionnez la case Load result
data.

d Cochez la case Run ‘File Open’
actions from selected method.

e Cliquez sur le bouton Use current
method et cliquez sur Open.

a Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Reports > Compound
Report.

b Désélectionnez la case Show MS
spectrum.

¢ Désélectionnez la case Show MIS/MS$S
spectrum.

d Désélectionnez la case Show MIS/MS$S
peak table.

Sivous avez terminé la « Tache 19.
Configuration et exécution d'une
méthode a I'aide du flux de travaux
GC/Q-TOF Compound Screening »,
page 83, la méthode actuelle est
iii_GCexercise2.m. Cette méthode
est configurée pour exécuter
|"algorithme Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution, puis
I'algorithme Search Library sur
chaque composé.

Ces cases a cocher permettent de
spécifier les informations a inclure
dans un rapport si elles sont
disponibles. En revanche, si elles ne
le sont pas, la section est
automatiquement ignorée. Par
exemple, les résultats SM/SM ne
sont jamais inclus si le fichier de
données est uniquement SM.
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Utilisation des flux de travaux, exportation et impression

Tache 22. Impression d'un rapport de composé

Etape Instructions détaillées Remarques

: [ Method Explorer: GCexercise2m x Hi@mmmimr-c.mmnmn x
GC/Q-TOF Compound Screening & || & Print Compound Report -/ (3 | ¥~ & - 34
| Chromatogram Compounds
- Show compound table:
— - Sort by: Retertion time -

Sotoder  [nceasrg <] La case Overlay compound
S Exclude details for ol o~
FEPEE— = : chromatograms doit étre

cr 3 - . -, 3

E"“"“”":“*""“ = | setrm—— désélectionnée pour les données
f:::nmf“mmg i Show compound chromatogram(s) CPG /Q-TOF

[] Overlay compound chromatograms)
Find Compounds by Formula A

- Compound spectrum (MS)

. Lom [C] Show MS spectrum A Show MS peak table
‘Compound Automation Steps A

+ Worklist Automation

+ Export

Figure 55

3 (facultatif) Choisir un autre modéle

de rapport de composé.

[T] Show predicted isotope match table
Show MS spectrum (zoomed in on special peaks)
Zoompadding: - 300  + 300 miz
Overlay predicted isctope distribution
Compound spectrum (MS/MS)
[[] Show MS/MSspectrum &[] Show MSIMS peak table A
Library search resuits

7] Show library spectrum [7] Show difference spectrum

Section Compound Report de la fenétre Method Editor

Reporting Options.
b Sélectionnez le fichier
CompoundReport

WithldentificationHits.xIsx comme
modele de rapport de composé.

a Dans la fenétre Method Explorer,
cliquez sur Reports > Common

{ [£ Method Explorer: GCexercise2m

GC/Q-TOF Compound Screening A

x“ itor: Reporting Options x
& H

i (b) Print Analysis Report | (3 | #) - % | Method Items ~

+ Chromatogram

A Templates | Options

Report template folder

' Spectrum

P— A {Hunter\Report Templates'Gual\B.06 00%en-US' Letter
micends Report templates

Analysis Report Analysis report template

Compound Report AE [AnalysisReport sx -
Common Reperting Options A| Compound report template:

— . CompoundRepertWithIdentfication Hes -la
el i A Qualitative methed report template

 Identify Compounds.

Compound Automation Steps A

+ Worklist Automation

[QuaikativeMethodRepert i -

Acquisition method report template
[AcaMethodRepott.dc -

Figure 56

* Plusieurs modéles de rapport
différents sont inclus dans le
logiciel.

+ Vous pouvez personnaliser un

modeéle de rapport a I'aide d'Excel et

de I'extension Report Designer.

Vous pouvez utilise Excel et

I'extension Report Designer pour

personnaliser I'un des modéles
ayant I'extension XLTX. Vous ne
pouvez pas personnaliser le
rapport de la méthode
d'acquisition.

Section Common Reporting Options de la fenétre Method Editor
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3 Utilisation des flux de travaux, exportation et impression

Tache 22. Impression d'un rapport de composé

Etape

4 Imprimer le rapport.

Instructions détaillées

a Cliquez sur File > Print > Compound
Report ou cliquez sur la fleche de
I'icone Print Analysis Report @ et
cliquez sur Print Compound Report

pour imprimer le rapport de composé.

b Cochez la case Print preview.

¢ Cliquez sur OK. Examinez le rapport.

d Cliquez surl'icéne Close Print
Preview.

= o CompoundReportWithldentificationHitsl - Micli @l S ==I8 ~ @ 52
GIE || print Preview a @
| ] G
g | | s |

Print Zoom Preview
Preview: Page 1 of 4 | | zoomin 100%
Figure 57  Fenétre Print Preview avec rapport de composé

5 Fermer le fichier de données sans
enregistrer les résultats.
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a Cliquez sur File > Close Data File.

b Cliquez sur No lorsque le systéme
vous demande si vous souhaitez
enregistrer les résultats.

Remarques

+ Dans la boite de dialogue Print
Compound Report, vous pouvez
sélectionner une autre imprimante,
choisir d'enregistrer un fichier PDF
ou Excel, d'imprimer tous les
résultats ou seulement les résultats
sélectionnés, et de combiner ou non
différents fichiers de données dans
un rapport.

* Pour plus d'informations, consultez
|"aide en ligne ou le DVD Report
Designer Training.
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Utilisation des fenétres

Lorsque vous ouvrez pour la premiere fois le programme Analyse qualitative, vous
pouvez voir quatre fenétre dans la présentation par défaut: Data Navigator,
Method Explorer, Chromatogram Results et MS Spectrum Results. Vous pouvez
basculer entre les fenétres Navigator View et Compound Details View.

Vous pouvez afficher 17autres fenétres dans Navigator View a l'aide du menu
View:

¢ Method Editor permet d'éditer les parametres de méthode séparés dans
différents onglets

¢ Spectrum Preview permet de balayer rapidement les spectres dans un
fichier de données

e MS Spectrum Results affiche les spectres SM et SM/SM

¢ Difference Results présente les différents résultats apres une recherche en
bibliotheque

¢ Deconvolution Results présente les spectres déconvolués

¢ Deconvolution Mirror Plot présente deux spectres déconvolués dans une
image en miroir

¢ UV Spectrum Results présente les spectres UV, disponibles uniquement
pour les données CPL/SM

¢ Integration Peak List affiche les résultats d'intégration dans un tableau

¢ MS Spectrum Peak List 1 présente le tableau des pics pour le premier
spectre sélectionné

¢ MS Spectrum Peak List 2 présente le tableau des pics pour le deuxieme
spectre sélectionné

e MS Actuals affiche les informations d'acquisition pour le spectre mis en
surbrillance

¢ Compound List présente les composés détectés a l'aide de 1'un des
algorithmes Find Compounds

¢ Compound Identification Results présente les informations d'identification
du composé sélectionné

¢ Spectrum Identification Results présente les informations d'identification
du spectre sélectionné

¢ MS/MS Formula Details affiche un tableau contenant les formules possibles
calculées pour les fragments vus dans un spectre SM/SM
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¢ Structure Viewer présente la structure associée au composé ou aux spectres
courants

¢ Sample Information présente des informations sur le fichier de données
mis en surbrillance

¢ Sequence Editor permet d'éditer une séquence de méthode
Vous pouvez également afficher trois fenétres d'outils qui s'ouvrent lorsque
vous commencez a utiliser 1'outil associé:

¢ Formula Calculator

¢ Mass Calculator

¢ Recalibrate

Icones des fenétres dans la barre d'outils principale

Les icones de la barre d'outils principale permettent d'ouvrir et de fermer les
fenétres. Des icones supplémentaires sont disponibles lorsque le logiciel
MassHunter BioConfirm est installé. Les options du menu View peuvent étre
également utilisées pour ouvrir ces fenétres.
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Data Navigator R | |T§ @ Method Editor
Method Explorer

| UV Spectrum

ﬁﬁmm4&ﬂ“m

Chromatogram Results

Spectrum MS Spectrum Difference Deconvolution  Deconvolution
Preview Results Results Results Mirror Plot
Integration Peak List | | MS Actuals
MS Spectrum MS Spectrum
Peak List 1 Peak List 2
: | Sequence
Compound List

% : IHJE | ﬂiﬂ - Editor

Compound Spectrum MS/MS |—| !

Identification Identification Formula Structure Sample
Results Results

Details Viewer Information
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Utilisation des données de résultats dans Data Navigator

Fenétre et outils du navigateur de données (Data Navigator)

Data Navigator organise tous les résultats d'extraction et de sélection de spectre

par fichier de données ou par type de données.

i A Data Navigator x

Sort by Data File -

- [¥] sulfas_PosMS.d

=[] User Chromatograms
[#]fw +TIC Scan

=[] User Spectra
]l + Sean (0.208-0.273 min
] + Sean (0.502-0.522 min
] + Secan (0.75-0.838 min
] + Sean (1.208-1.273 min

Sub
Sub
Sub
Sub

[E] Matched Sequences
B [#] sulfas_PosTargetedMSMS.d
=[] User Chromatograms
[@1fn +
T 5

i %A Data Navigator x

Sort by Type

E1 Open Data Files
Pest - 200 - Scan.D
Pest- STD 200 MRM.D
Pest Straub-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inf.D
£} [7] User Chromatograms
Bl - TIC Scan - Pest - 200 ScanD |
[/, = TIC MRM (= => =) - Pest - STD 200 MRM.D
[Z]/v, + TIC MRM (= -> ] - Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1
1 [7] User Spectra
[7]1u + Scan (8.300 mir) - Pest - 200 - Scan.D
EZ Scer (16 505 i)~ Fest - 200-Scan |

[¥]1lu + Sean (20.895 min) - Pest - 200 - Scan.D
B: 2

oog

(#; Icone Linked Navigation

Lorsqu'elle est activée (par défaut), la sélection
d'un chromatogramme dans Data Navigator met
également en surbrillance les spectres
correspondants. Les résultats graphiques du
chromatogramme et du spectre correspondants
sont également mis en surbrillance. Linked
Navigation ne fonctionne que si vous avez utilisé
I'option Integrate and Extract Peak Spectra du
menu Chromatograms ou si vous avez exécuté
I'un des algorithmes Compounds.

Outils permettant de cocher

Coche simple coche les cases de toutes les
données en surbrillance.

Coche double, dont une grise coche les cases de
toutes les données en surbrillance et supprime les
coches des autres cases.

Coche double coche toutes les cases.

Les chromatogrammes et les spectres s'affichent
lorsque leurs case sont cochées.
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Exécution d'opérations sur le chromatogramme

Vous pouvez exécuter les opérations suivantes sur la totalité ou sur une zone
sélectionnée du chromatogramme a l'aide des options de menu suivantes:

Action

Option de menu

Changer les libellés des pics dans le
chromatogramme

Extraire un chromatogramme
Extraire les chromatogrammes définis
Intégrer le chromatogramme
Intégrer et extraire des spectres de pic

Intégrer et déconvoluer des spectres de pic

Lisser le chromatogramme
Soustraire un chromatogramme
Calculer le rapport signal/bruit

Détecter des composés a partir de données
auto SM/SM

Détecter des composés a partir de données
ciblées SM/SM

Détecter des composés a partir de données
SM(1)

Détecter des composés a partir de données
CPG/SM

Détecter des composés pour des données
MRM

Détecter des composés par les résultats
d'intégration

Détecter des composés qui correspondent
a des formules spécifiques

Configuration > Chromatogram Display Options

Chromatograms > Extract Chromatograms
Chromatograms > Extract Defined Chromatograms
Chromatograms > Integrate Chromatogram
Chromatograms > Integrate and Extract Peak Spectra

Chromatograms > Integrate and Deconvolute Peak
Spectra

Chromatograms > Smooth Chromatogram
Chromatograms > Subtract Any Chromatogram
Chromatograms > Calculate Signal-to-Noise

Find > Find Compounds by Auto MS/MS
Find > Find Compounds by Targeted MS/MS
Find > Find Compounds by Molecular Feature
Find > Find Compounds by Chromatogram
Deconvolution

Find > Find Compounds by MRM

Find > Find Compounds by Integration

Find > Find Compounds by Formula
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Sélectionner des opérations de la gamme a partir d'un menu contextuel

Si vous avez sélectionné une gamme chromatographique, vous pouvez également
extraire un spectre de fond, en plus des opérations mentionnées ci-dessus et des
autres qui ne le sont pas.

1 Pour accéder a ces opérations, cliquez sur l'outil Range Select ﬂ dans la barre
d'outils Chromatogram Results.

2 Cliquez sur le point auquel vous souhaitez démarrer la gamme, faites glisser le
pointeur sur une plage et relachez le bouton de la souris.

3 Cliquez avec le bouton droit de la souris n'importe o1 dans le chromatogramme
et sélectionnez I'opération dans le menu contextuel qui s'affiche.

Enregistrer les résultats dans le(s) fichier(s) de données

* Cliquez sur l'icone Save .}_-I ou sélectionnez File > Save Results.

Lorsque vous quittez le programme, il vous demande également si vous voulez
enregistrer les résultats dans le fichier de données, a moins que vous n'ayez
désactivé cette option dans la boite de dialogue Message Box Options.

Exécution d'opérations sur un spectre SM ou SM/SM

Vous pouvez effectuer les opérations suivantes sur un spectre SM ou SM/SM ou sur
une zone sélectionnée d'un spectre SM ou SM/SM a l'aide des options de menu
suivantes:

Action Option de menu

Afficher le rapport m/z, I'abondance, I'état  View > MS Spectrum Peak List 1
de charge et d'autres informations sur les
pics d'un spectre

Changer les libellés d'un pic spectral Configuration > MS and MS/MS Spectra Display
Options

Soustraire le spectre de fond Spectra > Subtract Background Spectrum

Soustraire un spectre Spectra > Subtract Any Spectrum (puis cliquer sur un

autre spectre)

Ajouter deux spectres a la fois Spectra > Add Any Spectrum (puis cliquer sur un
autre spectre)
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Action

Option de menu

Rechercher dans une base de données des
entrées qui correspondent a des masses
spécifiques d'un spectre

Générer des formules pour les masses
dans la gamme sélectionnée d'un spectre

Déconvoluer a I'aide de I'algorithme
Resolved Isotope

Rechercher en bibliothéque

Spectra > Search Database for Spectrum Peaks

Spectra > Generate Formulas from Spectrum Peaks

(lorsqu'une gamme est sélectionnée dans le spectre
SM)

Spectra > Deconvolute (Resolved Isotope)

Identify > Search Library for Spectra ou
Spectra > Search Library for Spectra

Utilisation de données chromatographiques visuelles

Fenétre Chromatogram Results

i /A Chromatogram Resulis X
P2 ot GEN G kA0 2 - p[LlA K% LR % % B2 M S
x106 +ESI TIC Scan Frag=125.0V sulfas_PosMS d
I I~
DAD1 - ASig=272.16 Ref=380,100 sulfas_PesMS.d
D“_,__,V_L/R,_/k j\
" d1 o2 03 04 o5 o 07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 17 18 13 2

Respanse vs. Acquisition Time (min)
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Outils Chromatogram Results

) Echelle automatique des axes X et Y
Outils de zoom

dans l'ordre Echelle automatique de I'axe X

Echelle automatique de I'axe Y

Vol & t | El |§| t@ﬁ | Annuler le zoom

Echelle automatique de I'axe Y pendant un zoom

Mode axe Y lié
Outils de sélection dans I'ordre
Range Select: lorsque cet outil est active, vous pouvez
dessiner une plage sur un chromatogramme, dans laquelle

!h & E vous pouvez effectuer des actions.
[ S]]

Peak Select: lorsque cet outil est activé, vous pouvez
sélectionner le spectre d'un pic intégré a son sommet.

L'un de ces outils doit

. o e Manual Integration: lorsque cet outil est activé, vous
toujours étre sélectionné. g a

pouvez intégrer de maniére interactive.

Walk Chromatogram: lorsque cet outil est activeé, vous
pouvez voir des spectres individuels lorsque vous cliquez
sur chaque point ou utilisez les fléches droite et gauche
sur le clavier.

Annotation: lorsque cet outil est activé, vous pouvez
ajouter des annotations image et texte aux
chromatogrammes.
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Utilisation de données spectrales visuelles

Fenétre MS Spectrum Results

i 1l MS Spectrum Resulis x
ie ot OB CRalo e 2 x[m]e]e D% %% 5 =l
x103 [+ESI Scan (0.341 min) Frag=125.0V sulfas_PosMS.d
2 2710320
6
5
4
39 121.0509
563.0379
2
al 2041288 922.0093
P LY W W 390.0706 460.1849 | 850.0476

50 10 15 200 280 30 3Bo 40 45 500 550 edo 650 700 750 edo 850 9do  sE0 1000
Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

Outils MS Spectrum Results

) Echelle automatique des axes X et Y
Outils de zoom ]
dans l'ordre Echelle automatique de I'axe X
Echelle automatique de I'axe Y

Vol & t | El |§| t&jﬁ | Annuler le zoom

Echelle automatique de I'axe Y pendant un zoom

Mode axe Y lié
Outils de sélection
dans I'ordre . ., .
Range Select: lorsque cet outil est activé, vous pouvez dessiner
une plage sur un chromatogramme, dans laquelle vous pouvez
# J_E _IT]_ effectuer des actions.
Annotation: lorsque cet outil est activé, vous pouvez ajouter des
Pour annuler la annotations image et texte aux chromatogrammes.
sélection d'un outil, Calipers: lorsque cet outil est activé, vous pouvez ajouter un
cliquez sur un autre compas d'épaisseur sur le spectre sélectionné. Dans la fenétre
outil ou une autre Deconvolution Results, vous pouvez également ajouter un
icdne. dispositif pour les acides aminés (Amino Acid caliper) ou pour les

modifications. Pour plus d'informations, consultez I'aide en ligne.
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Flux de travaux

Les flux de travaux permettent de personnaliser l'interface utilisateur pour
votre application. Chaque flux de travaux charge une méthode différente dont
les parametres lui sont appropriés. De plus, chaque flux de travaux charge une
présentation différente. Les présentations incluent la personnalisation des
colonnes affichées dans chacun des tableaux. Enfin, quatre des présentations
ajoutent également une section réservée a un éditeur de méthode qui contient
des copies des sections de 1'éditeur de méthode ayant de l'importance pour le
flux de travaux. Le regroupement des fonctions utilisées dans un flux de
travaux spécifique facilite la personnalisation de votre méthode.

Le programme d'analyse qualitative comporte les différents flux de travaux
suivants:

¢ General

¢ BioConfirm - Ces flux de travaux sont disponibles uniquement si le logiciel
BioConfirm est installé et coché dans la boite de dialogue User Interface
Configuration. BioConfirm propose plusieurs flux de travaux possibles,
selon le type d'analyse a réaliser. BioConfirm est utilisé avec des fichiers de
données CPL/SM.

¢ Chromatogram Peak Survey

¢ Formula Confirmation and Sample Purity

e MS Target Compound Screening

¢ GC/Q-TOF Compound Screening

Si vous utilisez des donnés CPG/SM, vous pouvez sélectionner le flux de
travaux General ou le flux de travaux GC/Q-TOF Compound Screening. Si vous

utilisez des donnés CPL/SM, vous pouvez sélectionner I'un des flux de travaux,
excepté GC/Q-TOF Compound Screening.

Meéthode particuliére

Chaque flux de travaux charge une méthode par défaut particuliere avec des
parametres qui lui sont appropriés. Par exemple, si vous basculez sur I'un des
flux de travaux BioConfirm, le type de données cibles pour l'algorithme Find
Compounds by Molecular Feature est défini a Large molecules (proteins,
oligos). Ce parametre est adapté au flux de travaux BioConfirm mais pas par
défaut pour les autres flux de travaux.
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Présentation particuliére

En outre, chaque flux de travaux charge une présentation spécifique qui
établit les éléments suivants:

¢ Position et taille de chaque fenétre

* Fenétres comportant des onglets

* Fenétres flottantes

¢ Désignation de la fenétre avec onglets figurant sur le dessus

¢ Fenétres visibles par défaut

¢ Indique sila barre d'état est visible

Pour chaque fenétre de tracé (fenétres Chromatogram Results, Spectrum

Preview, MS Spectrum Results, Deconvolution et UV Results), les éléments
suivants sont enregistrés:

¢ Si les graphiques se chevauchent ou non

¢ Sil'option Autoscale Y-Axis est activée ou non pendant le mode Zoom
* Sile mode Linked Y-Axis est activé ou non

Pour chaque fenétre représentant un tableau, les éléments suivants sont
enregistrés:

¢ Quelles colonnes sont visibles

e L'ordre des colonnes

e La largeur de chaque colonne

¢ Tout filtre ayant été ajouté au tableau (disponible uniquement pour le
tableau Compound List ou Compound Identification Results et la fenétre
Spectrum Identification Results).

Section spécifique aux fenétres Method Explorer et Method Editor

Si vous utilisez Method Editor avec le flux de travaux General, vous pouvez
modifier presque tous les parameétres de la méthode.

Chaque des quatre autres flux de travaux change les sections disponibles dans
la fenétre Method Explorer. Chaque nouvelle section contient uniquement les
onglets et les sections de Method Editor utiles dans ce flux de travaux. Le
changement d'un parametre dans le flux de travaux modifie également le
parametre de la section correspondante dans les sections générales de Method
Editor.
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Deux onglets ne sont pas répétés dans les sections générales de Method Editor.
La section Chromatogram Peak Survey Workflow > Spectrum Peak
Identification et I'onglet Chromatogram Peak Survey Workflow >
Chromatogram Extraction > Chromatograms sont inclus uniquement dans le
flux de travaux Chromatogram Peak Survey. Ces sections affectent
uniquement l'algorithme Chromatogram Peak Survey. Cet algorithme est
utilisé uniquement dans ce flux de travaux et dans les actions Chromatogram
Peak Survey without Report et Chromatogram Peak Survey with Analysis

Report.

Méthodes et présentations des flux de travaux

Des méthodes et des présentations supplémentaires par défaut sont fournies
pour chaque flux de travaux.

Flux de travaux Meéthode Présentation Section de I'éditeur de
méthode

General default.m Default.xml Aucune
BioConfirm Intact BioConfirm BioConfirm- BioConfirm Workflow
Protein IntactProtein- IntactProtein-

Default.m MaximumEntropy-

Default.xml

BioConfirm High BioConfirm BioConfirm BioConfirm Workflow
Mass Intact Protein  IntactProtein IntactProtein

HighMass LMFE.xml

Default.m

BioConfirm Small
Oligonucleotides

BioConfirm Large
Oligonucleotides

BioConfirm Protein
Digest

BioConfirm
Synthetic Peptide

Chromatogram Peak
Survey

BioConfirmOligo
nucleotideSmall.m

BioConfirmOligo
nucleotideLarge-
Default.m

BioConfirmProtein
Digest-Default.m

BioConfirmSynthetic
Peptide-Default.m

ChromPeakSurvey-
Default.m

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirmOligo-
nucleotide.xml

BioConfirm
ProteinDigest.xml

BioConfirm

SyntheticPeptide.xml

Default.xml

BioConfirm Workflow

BioConfirm Workflow

BioConfirm Workflow

BioConfirm Workflow

Chromatogram Peak
Survey Workflow
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Flux de travaux Meéthode Présentation Section de I'éditeur de
méthode

Formula SamplePurity- SamplePurity- Formula Confirmation and

Confirmation and Default.m Default.xml Sample Purity Workflow

Sample Purity

MS Target Screening-Defaultm  Screening-Default.xml MS Target Compound
Compound Screening Workflow
Screening

GC Q-TOF GC_Q-TOFm QTOFData.xml GC/Q-TOF Compound
Compound Screening

Screening
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Personnalisation d'un modéle de rapport

Consultez l'aide en ligne du module d'extension MassHunter Report Designer,
le guide de familiarisation de Report Designer ou le DVD de formation sur la
génération de rapports pour plus de détails sur la modification d'un modéle de
rapport. Les étapes suivantes vous donnent un apercu rapide de ce que
signifie personnaliser un modele.

1 Accédez au dossier contenant les modeles de rapport. Par défaut, il s'agit du
dossier:
\MassHunter\Report Templates\ Qual\B.05.00\en-US\ Letter. Vous pouvez
sélectionner un autre dossier dans la fenétre Method Explorer dans 1'onglet
General > Common Reporting Options > Templates.

2 Faites une copie du modele que vous avez l'intention de modifier. Cliquez avec
le bouton droit de la souris sur la copie et sélectionnez Properties. Si
nécessaire, désélectionnez la case Read-only. Ensuite, cliquez avec le bouton
droit de la souris sur la copie et cliquez sur Open dans le menu contextuel.

QU
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Print
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undRepon it
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Config L) e i
SubReports L :

L'ouverture du modéle de cette facon permet a Excel de savoir que ce fichier est
un fichier modele. Une fois le modele ouvert, vous pouvez modifier les en-tétes
et les pieds de page et ajouter, supprimer ou déplacer des colonnes de
parametres. Pour plus d'informations, reportez-vous a l'aide en ligne. Tous les
modeles du programme Qualitative Analysis sont en lecture seule. Modifiez
cette propriété avant d'éditer un modele.

Geaphic.xsd
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De nombreux modeles sont installés avec le programme d'analyse
qualitative. Reportez-vous a l'aide en ligne du programme pour plus
d'informations sur le contenu de chaque modéle de rapport.
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3 effectuez les changements souhaités.

Pour plus d'informations sur la procédure a suivre pour modifier un
modele, consultez I'aide en ligne du module d'extension MassHunter Report
Designer ou le DVD de formation Agilent MassHunter Reporting.

4 Pour enregistrer le nouveau modele, cliquez sur Save ou sur Save As > Other
Formats a partir du bouton Microsoft Office.

b Saisissez un nom d'identification et cliquez sur Save.

File name: AnalysisReport - Copy.axdtx

Save as type: | Excel Template (*.xlt)
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