SIMPLIFIQUE O SEU
SCREENING ABRANGENTE
DE COMPOSTOS DE

TOXICOLOGIA FORENSE

Banco de dados e hibliotecas de compostos pessoais de LC/MS Agilent para toxicologia forense

Execute com confianca o screening de alvos
e suspeitos usando massa exata

A analise toxicolégica forense de amostras biologicas é
complexa devido ao grande nimero de analitos em nivel de
tracos que deve ser identificado e confirmado. Permanecer
no topo da identidade de drogas sintéticas em constante
desenvolvimento é especialmente dificil.

Vocé pode fazer o screening de mais de 9.200 analitos ao
combinar instrumentos LC/MS TOF ou Q-TOF com o Banco

de dados e bibliotecas de compostos pessoais para toxicologia
forense Agilent (PCDL), resultando em identificacao altamente
confiavel por comparacéo de espectros de MS/MS de massa
exata. Entre outras classes de compostos, a PCDL inclui mais
de 750 drogas sintéticas.

Um recurso excelente da analise de espectro completa é a
capacidade de realizar analise retrospectiva. A aquisicdo All lons
MS/MS permite medir ions precursores e fragmentos para um
numero praticamente ilimitado de compostos. Isso significa que
é possivel analisar novamente os dados a qualquer momento,
sem refazer as corridas, 0 que permite manter-se atualizado

em relacdo as drogas a medida que elas chegam as ruas.

A PCDL inclui os seguintes componentes que
economizam tempo e aumentam o desempenho:

» Banco de dados selecionado de massa exata com
mais de 9.200 compostos

* Notas de usuario pesquisaveis contendo identificacdes
de classe do composto

* Espectros de MS/MS de massa exata para mais
de 3.900 compostos, adquiridos em 3 energias de
colisdo diferentes, mais espectros de aduto e perda
(mais de 13.500 espectros)

* (Guia de inicio rapido com exemplos de dados
e exercicios de familiarizacéo

* (Guia de configuracao de método que mostra como
definir métodos de aquisicao

* Nota de aplicacdo com informacdes detalhadas
do método LC/MS

* Versdo mais recente do software PCDL Manager

« Atualizacées gratuitas de banco de dados e biblioteca
por 3 anos
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Fluxos de trabalho de screening de alvos e suspeitos com a PCDL

A PCDL para toxicologia forense Agilent, combinada aos
recursos de massa exata dos instrumentos LC/TOF e Q-TOF,
permite que voce:

* Adquira dados de espectro total e ndo direcionados
utilizando All lons MS/MS e identifique compostos através
de massa exata, tempo de retencdo, padrao isotépico
e confirmacédo de fragmento

* Execute correspondéncia presumida do espectro adquirido
com o espectro da biblioteca, sem a necessidade de uma
fonte de padrées

+ Crie uma PCDL personalizada para obter uma abordagem
de screening mais focada

* Proponha uma lista de suspeitos com dados de MS
e 0 algoritmo "Find by Formula".
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Data mining facil e identificacédo sem ambiguidades utilizando o software All lons.

0 software PCDL Manager proporciona facil gerenciamento do banco de dados
e da biblioteca.

Confirme a presenca de contaminantes e elimine falsos
positivos com MS/MS alvo e pesquisa na biblioteca

Trabalhe com dados experimentais do MS/MS automatico
utilizando a funcéo “Molecular Feature Extraction” e pesquise
compostos propostos contra a PCDL.

Adicione seus préprios compostos exclusivos e espectros de
biblioteca para criar PCDLs especificas para a sua andlise

Realize analise retrospectiva de dados com compostos
recentemente adicionados a PCDL, sem a necessidade
de reexecucdo de amostras

A PCDL para toxicologia forense facilita a confirmacéo de
compostos e o data mining, mesmo em laboratorios com alta
produtividade, para executar um screening verdadeiramente
abrangente de um nimero ilimitado de compostos.
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Topo: Meio: Base:
Espectro MS/MS Espectro Espectro
automatico em espelho da biblioteca

Obtenha confirmacdo de compostos através da correspondéncia

d

e biblioteca utilizando MS/MS automatico.



Screening de alta sensibilidade para compostos de toxicologia forense

A PCDL para toxicologia forense Agilent pode ajuda-lo a manter-se no topo da lista

crescente de novas drogas. Ela inclui mais de 9.200 compostos, como:

Rotulos de classe disponiveis:

Conclua seu fluxo de trabalho
de analise com as solucoes
de ponta da Agilent

+ 0 software de aquisicdo e

Drogas de doping humano, drogas sintéticas, drogas veterinarias, drogas para equinos,
pesticidas, micotoxinas, canabinoides, alucinégenos, estimulantes, benzodiazepinas,
hipnoticos, neurolépticos, barbituricos, antidepressivos, medicamentos cardiovasculares,
antiepiléticos, opioides, agentes anabdlicos, PPCPs, horménios, padrdes internos.

A curadoria do banco de dados e da biblioteca assegura a mais alta
qualidade de dados

» Nome comum e nome IUPAC do composto

* Massa exata de molécula neutra

* Formula molecular e estrutura

* Tipo de ion (&nion, cation ou neutro)

* Numero CAS/link PubChem (se existir)

* D e hyperlink ChemSpider (se existir)

* Pico de cada precursor e ion produto corrigido para a massa exata teorica
* Espectros adquiridos com energia de colisdo de 10, 20 e 40 V

* Espectros medidos em modo de ion positivo e/ou negativo, onde aplicavel
* Inclui espectros de aduto e perda

« Espectros filtrados para intensidade de sinal e curados para o ruido do espectro,
impurezas quimicas e parametros de instrumento definidos incorretamente

Consultoria de aplicacao adaptada as suas necessidades

Instalacéao e familiarizacéo:

» Uma equipe de servico com experiéncia na instalacdo de PCDL examina todas
as funcées com uma amostra de verificacdo Agilent e faz a familiarizacdo com
o software de suporte.

Consultoria de aplicacao avancada:

+ Deixe-nos ajuda-lo a aproveitar ao maximo a PCDL ao configurar métodos
de screening para as suas amostras de interesse.

analise de dados MassHunter
permite que vocé implemente
rapidamente métodos de screening
de alta qualidade, que podem

ser modificados para atender as
suas necessidades futuras. Vocé
também pode personalizar a PCDL
para adequa-la a sua aplicacéo.

0 sistema LC Agilent 1290
Infinity Il proporciona resolugéo
cromatogréfica inigualavel e
tempos de analise reduzidos,
fornecendo os dados de alta
qualidade que vocé precisa em
aplicacées de screening sensiveis
e reproduziveis.

Os sistemas LC/MS TOF

e Q-TOF oferecem exatiddo de
massa MS e MS/MS confidvel.
A capacidade total de varredura
do All lons MS/MS permite

que vocé acesse todos 0s
dados, sempre, de modo que
seja possivel examinar grandes
nimeros de compostos suspeitos
e desconhecidos. Além disso, a
fonte de ions eletrospray Agilent
Jet Stream reduz bastante os
limites de deteccéo.

Colunas, consumiveis

e produtos para preparo

de amostras de LC da
Agilent aumentam o tempo em
atividade e obtenha os melhores
resultados cientificos.




Informacao para pedidos
Banco de dados e hibliotecas de compostos pessoais para toxicologia
forense (G3876CA)
Os seguintes itens sdo necessarios, mas nao estao incluidos com a PCDL para
toxicologia forense:
* LC Agilent serie 1260 ou 1290 Infinity Il
« Sistemas LC/MS TOF Agilent serie 6200 ou Q-TOF serie 6500
+ Software de aquisicdo Agilent MassHunter B.0b ou superior e Windows 7 (64 bits)
+ Software de analise qualitativa Agilent MassHunter B.07 SP1 ou superior
+ Software de analise quantitativa Agilent MassHunter B.07 ou superior
» OPCIONAL: G3876CA #001 Servico de instalacao e familiarizacdo
» OPCIONAL: Consultoria de aplicacdo avancada H2149A (Américas);
R1736A (outras regides)

Para obter mais informacdes sobre a PCDL para toxicologia
forense Agilent, acesse www.agilent.com/chem/pcdl

Coloque o seu laboratodrio nos trilhos

da produtividade.

Entre em contato com seu representante local Agilent
ou com o distribuidor autorizado Agilent em
www.agilent.com/chem/contactus

Ou ligue para 0800-728-1405
(no Brasil)

Acesse www.agilent.com/chem/ms
para consultar uma descricdo de bancos de
dados e bibliotecas de LC/MS e analisadores
de GC/MS disponiveis

Para uso forense.
Essas informacdes estéo sujeitas a alteracdes sem aviso prévio.
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