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Inhalt dieses Handbuchs...

Dieses Handbuch enthilt Informationen, die Sie kennen miissen, um Agilent
MassHunter Workstation Software - Qualitative Analyse mit GC/MS-Daten
einsetzen zu kénnen.

Bitte lesen Sie vor Beginn der Ijbungen die Anweisungen in ,Bevor Sie mit
diesen Ubungen beginnen...“ auf Seite 5.

Ubung1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

In dieser I"Jbung lernen Sie einige der vielen leistungsfihigen Funktionen des
Programms zur qualitativen Analyse kennen. Diese Aufgaben sind wichtig,
unabhingig vom Datentyp, den Sie benutzen.

Ubung 2 Finden und identifizieren

In den ersten beiden Aufgabenbereichen finden und identifizieren Sie niedrig
konzentrierte Sulfonamide innerhalb einer komplexen Matrix und generieren
ihre Formeln sowohl fiir TOF- als auch fiir Q-TOF-Daten. Auferdem fithren Sie
eine Erkennung von molekularen Merkmalen an einem Proteinauszug sowohl
mit TOF- als auch mit Q-TOF-Daten aus. Diese Aufgaben konnen auch an
Triple Quad-Daten durchgefiihrt werden.

Ubung3 Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Im Rahmen dieser Aufgaben lernen Sie, wie Sie eine qualitative
Analysemethode einrichten und ausfithren. Auf8erdem erfahren Sie, wie eine
Methode so bearbeitet wird, dass die Analyse und/oder
Verbindungsidentifikation automatisch abliuft. AnschlieRend fiihren Sie die
Aktionen innerhalb der automatisierten Methode beim Offnen einer
Datendatei aus. Es wird erklart, wie eine Methode zum Durchfiihren
automatisierter Aktionen anhand einer Arbeitsliste erstellt wird. Jede dieser
Aufgaben wird mit einem anderen Arbeitsablauf durchgefiihrt.

Referenz

In diesem Kapitel lernen Sie einige Grundlagen des Programms zur
qualitativen Analyse kennen.
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Neu

in B.06.00

In der Compound Details View kénnen Sie Verbindungen iiberpriifen. Vier
weitere Fenster sind in der Compound Details View verfiigbar.

Fir die Compound Details View konnen Sie verschiedene
Liniendefinitionen fiir verschiedene Typen von Chromatogrammen und
Spektren festlegen.

Der Find Compounds by Integration-Algorithmus ist verfiigbar.

Sie kdnnen mehrere Bibliotheken mit dem
Masseneinheiten-Bibliothekensuchalgorithmus durchsuchen.

Im Algorithmus Generate Formulas konnen Sie auswéahlen, ob Sie Formeln
zu Fragmentspektrum-Peaks anmerken mochten. Bei der
Fragmentanmerkung werden Spektren, die mit Anmerkungen versehen
werden, nach einem Algorithmus zum Finden von Verbindungen
ausgewahlt.

Der Algorithmus Generate Formulas kann fiir Verbindungen ausgefiihrt
werden, die Sie mit dem Algorithmus Find by Chromatogram
Deconvolution gefunden haben.

Der Algorithmus Generate Formulas wurde so gedndert, dass Sie fiir jeden
Ladungstrager eine Maximalzahl von Treffern eingeben kénnen.

Im Algorithmus Generate Formulas konnen Sie Treffer mit derselben
Formel, aber verschiedenen Ladungstriagern gruppieren.

Verbindungen kénnen aus einem beliebigen Benutzerspektrum erstellt
werden. Der Algorithmus zum Finden von Verbindungen fiir diese
Verbindungen ist Spectrum Extraction.

Wenn Sie Ergebnisse in einer Datendatei speichern, kénnen Sie wahlen, ob
alle Verbindungsergebnisse in einer Datendatei oder eine kleinere Gruppe
von Ergebnissen fiir jede Verbindung gespeichert werden soll. Alle
Benutzerchromatogramme und Benutzerspektren werden stets
gespeichert.

Das Format der CEF-Datei wurde gedndert, sodass mehr Informationen
einbezogen werden.

Die m/z- und Ionenarteninformationen sind auf der ersten Ebene der
Spectrum Identification Results-Tabelle verfiigbar.
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¢ Die Spectrum Identification-Tabelle wurde gedndert. Sie konnen einer
Saule einen Filter hinzufiigen und eine Zeile 16schen.

¢ Sie konnen einen Peak jetzt mit Formula & Ion Species beschriften.

* Bei einer grof3en Zahl von Eintriagen kénnen Sie jetzt das im Fenster
Spectrum Identification Results mit Best bezeichnete Spektrum bedeutend
schneller &ndern.

¢ Im Compound Report konnen Sie festlegen, dass
Verbindungschromatogramme iiberlagert werden.

¢ Die Standardreportvorlage zur Formelbestitigung wurde geandert, sodass
sie jetzt die farbige Spalte Flags (Tgt) und die Fragmenttabelle mit der
farbigen Spalte Flags (FIs) enthalt.

Bevor Sie mit diesen Ubungen beginnen...

¢ Installieren Sie die Software. Beachten Sie die Anweisungen im
Installationshandbuch.

¢ Kopieren Sie den Ordner Data in unkomprimiertem Format an einen
beliebigen Speicherort auf Ihrer Festplatte.

Dieser Ordner enthélt alle fiir diese Ubungen benétigten Datendateien.
Zunichst miissen Sie die Datendateien aus dem ZIP-Format extrahieren.

Sie dirfen die bereits auf Ihrem System befindlichen Beispieldatendateien nur dann
wiederverwenden, wenn Sie sicher sind, dass Sie sie von den Originalen auf dem
Datentrager kopiert haben und Sie der einzige sind, der sie benutzt. Wenn die bereits auf
dem System befindlichen Beispieldatendateien nicht exakt den Originalen auf dem
Datentriger entsprechen, entsprechen die wahrend dieser Ubungen erzielten Ergebnisse
nicht den im Handbuch dargestellten.
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Agilent MassHunter Workstation Software Qualitative Analyse
Einarbeitungshandbuch

®
Qo1
® Lerngrundlagen der qualitativen
° Analyse

Aufgabe 1. Aufruf des Programms zur qualitativen Analyse 10
Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir GC/MS-Daten konfigurieren 12
Aufgabe 3. In das Chromatogramm hinein- und daraus herauszoomen 16
Aufgabe 4. Ein Chromatogramm verankern 17

Aufgabe 5. Fensterlayouts dndern 19

Aufgabe 6. Chromatogramme extrahieren 21

Aufgabe 7. Ein GC/MS-Chromatogramm interaktiv integrieren 23
Aufgabe 8. Systemeignungswerte berechnen 28

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren 32
Aufgabe 10. Anmerkungen hinzufiigen 43

Aufgabe 11. Massenmessschieber hinzufiigen 48

In dieser Ubung lernen Sie einige der vielen leistungsfihigen Funktionen des
Programms zur qualitativen Analyse zum Arbeiten mit GC/Q-TOF- und
GC/QQQ-Daten kennen.

Jede Ubung wird in einer dreispaltigen Tabelle dargestellt:

¢ Schritte — lernen Sie das Programm mit diesen allgemeinen Anweisungen
selbststindig kennen.

¢ Ausfiihrliche Anweisungen — benutzen Sie sie, wenn Sie Hilfe benétigen
oder einen schrittweisen Lernprozess bevorzugen.

* Anmerkungen - lesen Sie sie, um Tipps und weitere Informationen zu den
einzelnen Schritten der Ubung zu erfahren.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 1. Aufruf des Programms zur qualitativen Analyse

In dieser Aufgabe 6ffnen Sie mehrere Datendateien mit der gingigen Methode.

Aufgabe 1. Aufruf des Programms zur qualitativen Analyse mit mehreren Datendateien

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Rufen Sie das Programm zur
qualitativen Analyse auf.

Offnen Sie die Datendateien
Pest - 200 - Scan.d, Pest - STD
200 MRM.d, Pest Strawh-01
SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.d und
MSD_mix_4stds_DG_spl200_0
3.d im Ordner
\\MassHunter\Data bzw. in
dem Ordner, in den Sie sie
kopiert haben.

Achten Sie darauf, dass die
Schaltflache Use current
method aktiviert ist.

Achten Sie darauf, dass das
Kontrollkastchen Load result
data nicht aktiviert ist. Wenn das
Kontrollkéstchen Load result
data nicht verfiigbar ist, wurden
keine Ergebnisse in der
Datendatei gespeichert. In
.Aufgabe 17. Ergebnisse
speichern” auf Seite 74 lernen
Sie, wie Sie Ergebnisse
speichern.

Achten Sie darauf, dass das
Kontrollkastchen Run ‘File
Open’ actions from selected
method nicht aktiviert ist.

a Doppelklicken Sie auf das Symbol
Agilent MassHunter Qualitative
Analysis B.06.00 .

Das System zeigt das Dialogfeld Open
Data Files an.

b Wechseln Sie zum Ordner
\\MassHunter\Data\GC bzw. dem
Ordner, in dem die Beispieldateien
gespeichert sind.

» Die Datei Pest - 200 - Scan.d enthalt
MS-Daten und die Dateien Pest -
STD 200 MRM.d und Pest
Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ulinj.d
enthalten sowohl MS- als auch
MS/MS-Daten (alle GC/QQQ).
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
enthalt GC/Q-TOF-Daten.

» Zu den meisten Fenstern,
Dialogfeldern und Registerkarten
erhalten Sie Hilfe, wenn Sie F1
driicken, wahrend das Fenster aktiv
ist.

[IE5 Open Data File (==
Lookin: [ 15 -] (& [3]lex @
PRecent bems
@
Deskicp
Compuee
& File rame M30_mex_datds_0G_spli00_03.0° “Fem - 200-5¢ = Open
L Files of type: | Dista Fhes "} - Cancel
Help
Options
Sample Information
Sarmgle Nave
@ Use current mathod User Name
Lend result data Surehe Position
Fum File Open’ acsions feom Descrgtion
selecied method
Abb. 1 (Offnen von Datendateien beim Aufruf der Software
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 1. Aufruf des Programms zur qualitativen Analyse mit mehreren Datendateien (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

¢ Halten Sie die Umschalt-Taste

gedriickt, wahrend Sie auf Pest - 200 -
Scan.d, Pest - STD 200 MRM.d, Pest
Strawh-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.d
und
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d
klicken.

Klicken Sie auf Open.

Alle vier Datendateien werden im
Fenster Data Navigator angezeigt, und
im Fenster Chromatogram Results
werden die Chromatogramme 1 bis

3 angezeigt.

Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results
auf das Symbol List Mode &

+ Wenn Sie die Strg-Taste driicken,
konnen Sie Dateien auswéhlen, die
sich nicht direkt nebeneinander in
der Liste befinden.

* Was Sie an diesem Punkt im
Hauptfenster sehen, hangt davon
ab, welche Methode, welches
Layout, welche Anzeige- und
Ploteinstellungen Sie vor Offnen
dieser Dateien verwendet haben.

* Wenn Sie auf das Symbol List Mode
klicken, wird der Hintergrund des
Symbols orange.

Agilent MassHunter Workstation Software - Handbuch zur Einarbeitung in die qualitative Analyse fiir LC/MS

1



1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 1. Aufruf des Programms zur qualitativen Analyse mit mehreren Datendateien (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

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 ||§Achrnmalogmnﬂc=dh x
Son by Data e vgg«;\q@w\\{\m\og 2-\1&&@\%&&\@ Minutes =l A
b gr\gnu;::‘é:::&f;:zon,ozn N w07 [om TIC Soan MSD.mix_faids_DG_spi200_02 By
ol
0.8
- - 0.6
© [#Pest- 200-5canD 044
C1- [@] User Chromatograms L 02
" i e b (I—
= o %107 |+El TIC Scan Pest - 200 - Scan.D
1542
| 1254
& [ Pes 1
=[] User Chromatograms o]
) NI =
B ra 0.254
- 0 T T T T T T T T e T T T T T T T T T
£ [i] Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inf.D 3 3 4 2 £ Z 2 mcwmvs mﬁm”ﬁe tm}“ g2 el R R
} [E Method Explorer: Defaultm x [/i 1l MS Spectrum Resuits )
= Chromatogram iz o 2l Buwklaloc |- m]HE Q% % Bl =l
[Integrte (S) | L . . —_—
[—r—— Symbol Maximum (S)ym_bol Display Mit Klicken auf Taste X
Integrate (UV) 2 i tions . Lo
S Number of List Panes Y schlieRen Sie dieses
Integrate (ADC} Fenster.
Smooth
Exclude Mass(es)
Calculste Signal-to-Moise
Define Chromatograms
Adjust Delay Time
Extraction Data Format
+ Spectrum -
Abb. 2 Hauptfenster der qualitativen Analyse mit geladenem GC/Q-TOF Compound

Screening-Arbeitsablauf.

Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir GC/MS-Daten konfigurieren

In dieser Aufgabe wechseln Sie entweder zum allgemeinen Arbeitsablauf
(GC/QRQ-Kunden) oder dem GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablauf
(GC/Q-TOF-Kunden). Diese beiden Arbeitsabliufe sind die einzigen, die die
Analyse von GC/MS-Daten unterstiitzen. Dann 6ffnen Sie das Dialogfeld User
Interface Configuration und markieren die entsprechenden Kontrollkdstchen
fiir ein GC/QQQ- oder GC/Q-TOF-System.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir GC konfigurieren
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
1 Rufen Sie ggf. das Programm zur a Doppelklicken Sie auf das Symbol » Zu beliebigen Fenstern,
qualitativen Analyse auf. Agilent MassHunter Qualitative Dialogfeldern und Registerkarten
Analysis . erhalten Sie Hilfe, wenn Sie F1
Das System zeigt das Dialogfeld Open driicken, wahrend das Fenster aktiv
Data Files an. ist.
b Klicken Sie im Dialogfeld Open Data
Files auf Cancel.
2 Wechseln Sie entweder zum a Wenn Sie ein GC/QQQ-Gerat haben, * Wenn das Data
allgemeinen Arbeitsablauf oder klicken Sie auf den Befehl Acquisition-Programm fiir GC/QQQ
dem GC/Q-TOF Compound Configuration > Configure for oder GC/Q-TOF auf demselben
Screening-Arbeitsablauf. Workflow > General. Wenn Sie ein Computer installiert ist, konfiguriert
GC/Q-TOF-Gerat haben, klicken Sie auf die Software die
den Befehl Configuration > Configure Benutzeroberflache automatisch.
for Workflow > GC/Q-TOF Compound Der GC/Q-TOF Compound
Screening. Screening-Abschnitt kénnte bereits
b Klicken Sie auf die Schaltflachen Load im Method Explorer-Fenster
workflow’s default method und Load verfiigbar sein.
workflow’s default layout. + Standardmalig werden
¢ Klicken Sie auf OK. Chromatogramme Uberlagert. Fir
d Klicken Sie in der Symbolleiste diese Beispiele werden die
Chromatogram Results Chromatogramme im List Mode
auf das Symbol List Mode ﬁk . angezeigt.
Agilent MassHunter Workstation Software - Handbuch zur Einarbeitung in die qualitative Analyse fiir LC/MS 13



1 Lerngrundlagen der qualitativen

Analyse

Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir GC konfigurieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

3 Wenn Sie einen GC/QQQ haben, a
konfigurieren Sie die
Benutzeroberflache so, dass nur b
GC/QQQ-Funktionen angezeigt
werden. c

Klicken Sie auf Configuration > User
Interface Configuration.

Markieren Sie unter Separation types
nur das Kontrollkéstchen GC.

Wenn Sie ein GC/QQQ-Gerat haben,
markieren Sie unter lonization type das
Kontrollkéstchen El or other ,,hard”
ionization technique und deaktivieren
Sie das Kontrollkastchen CI, APCI, ESI,
MADLDI or other ,,soft” ionization
technique.

Deaktivieren Sie unter Mass accuracy
das Kontrollkdstchen Accurate mass
(TOF, Q-TOF). Markieren Sie das
Kontrollkéstchen Unit mass (Q, QQQ).
Deaktivieren Sie unter Optional
software features die Kontrollkastchen
Peptide Sequence Editor und
BioConfirm Software.

Deaktivieren Sie unter Non-MS
detectors die Kontrollkastchen UV und
ADC.

Markieren Sie das Kontrollkdstchen
Show advanced parameters.

Klicken Sie auf OK.

User Interface Cenfiguration

==

Mark all of the following that apply 1o 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

@ GC 7] Other (for example, CE) 4
[ILC A [ None (for example. infusion) A

Mass acouracy

Unit mass (@, QGQ)

MS levels
MS (any)
MS/MS (QQQ. Q-TOF)

lonization type
El or other "hard" ionization technique

ClI. APCI. ESI, MALDI or other "soft”
I ianization technique A

Optional software features Non-MS detectors

[7] Peptide Sequence Editor A [w A

Elac A

Other
Show advanced parameters

[7] Accurate mass (TOF. G-TOF) A

T ]

Abb. 3

+ Im Dialogfeld User Interface
Configuration legen Sie fest,
welche Befehle verfiigbar sind.

* Wenn eine Funktion nicht sichtbar
ist, wurde sie vielleicht
ausgeblendet, als ein
Kontrollkéstchen im Dialogfeld User
Interface Configuration deaktiviert
wurde.

Konfigurieren der Benutzeroberflache zum Einsatz mit GC/QQQ-Daten

14
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir GC konfigurieren

1

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
4 Wenn Sie ein GC/Q-TOF-Gerat a Klicken Sie auf Configuration > User  + Im Dialogfeld User Interface
haben, konfigurieren Sie die Interface Configuration. Configuration legen Sie fest,
Benutzeroberflache so, dass nur b Markieren Sie unter Separation types welche Befehle verfiigbar sind.
GC/Q-TOF-Funktionen angezeigt nur das Kontrollkdstchen GC. * Wenn eine Funktion nicht sichtbar
werden. ¢ Markieren Sie unter lonization type ist, wurde sie vielleicht
beide Kontrollkastchen. ausgeblendet, als ein
d Markieren Sie unter MS levels beide Kontrollkéstchen im Dialogfeld User
Kontrollkastchen. Interface Configuration deaktiviert
e Markieren Sie unter Mass accuracy wurde.

das Kontrollkdstchen Accurate mass
(TOF, Q-TOF). Deaktivieren Sie das
Kontrollkéstchen Unit mass (Q. QQQ).

f Deaktivieren Sie unter Optional
software features die Kontrollkastchen
Peptide Sequence Editor und
BioConfirm Software.

g Deaktivieren Sie unter Non-MS
detectors die Kontrollkastchen UV und
ADC.

h Markieren Sie das Kontrollkdstchen
Show advanced parameters.

i Klicken Sie auf OK.

User Interface Configuration ===
Mark all of the following that apply to the data you wish to analyze. Your choices control the tools
that are enabled 25 well a5 the initial values for some parameters in the defult method.

Separation types Mass accurscy
cle ] Other (for example, CE) [] Unit mass (Q. GQQ) A
FiLc 7] Nane (for example, infusion) Accurate mass (TOF, Q-TOF)
lorization type MS levels
El o other "hard" ionization technique MS (any)
Cl. APCI, ESI, MALDI or other "soft” 3
icnization techniaue LTS (e, B,
Optional softwars features Non-MS detectors
7] Peptide Sequence Editor Fluw
[l ADC
Cther
Show advanced paramelers

Abb. 4 Konfigurieren der Benutzeroberflache fiir ein GC/Q-TOF

Agilent MassHunter Workstation Software - Handbuch zur Einarbeitung in die qualitative Analyse fiir LC/MS 15



1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 3. In das Chromatogramm hinein- und daraus herauszoomen

In dieser Aufgabe werden Sie mit den Funktionen zum Hinein- und
Herauszoomen des Programms zur qualitativen Analyse vertraut.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 4. Ein Chromatogramm verankern
In dieser Aufgabe verankern Sie ein Chromatogramm. Wenn Sie ein
Chromatogramm verankern, bleibt das verankerte Chromatogramm
permanent in der Anzeige, wenn Sie durch die anderen Chromatogramme
scrollen, um sie anzuzeigen.
Aufgabe 4. Ein Chromatogramm verankern
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
* Verankern Sie ein Chromatogramm. a Markieren Sie im Data Navigator die * Wenn Sie einen Anker fiir ein
Zeigen Sie alle Kontrollkastchen fiir die Chromatogramm festlegen, wird im
Chromatogramme an. Chromatogramme, die Sie in der Fenster Data Navigator ein
Achten Sie darauf, dass die vorherigen Aufgabe ausgeblendet Ankersymbol neben dem Namen
Chromatogrammanzeigeliste haben. des verankerten Chromatogramms
auf 1 gesetzt ist. b Achten Sie darauf, dass die maximale angezeigt.
Wabhlen Sie im Fenster Anzahl von Fensterausschnitten im + Zwei Chromatogramme werden im
Chromatogram Results das Fenster Chromatogram Results auf 1 Fenster Chromatogram Results
zweite TIC. gesetzt ist. angezeigt, nachdem Sie eines
Verankern Sie dieses TIC. ¢ Wahlen Sie im Fenster Chromatogram verankert haben, obwohl die
Scrollen Sie durch die Results das zweite TIC. Anzeigeliste 1 angibt. Dies bedeutet
Chromatogramme. d Klicken Sie mit der rechten Maustaste nun, dass Sie ein Chromatogramm
Loschen Sie den Anker. in das Chromatogramm und klicken Sie zusétzlich zum verankerten
auf Set Anchor. Chromatogramm anzeigen.
e Scrollen Sie mit der Scrollleiste im * Sie kénnen auch mit der rechten
Fenster Chromatogram Results durch Maustaste auf das Chromatogramm
die Liste der Chromatogramme. Das klicken und im Kontextmeni auf
zweite TIC bleibt stets als erstes Clear Anchor klicken.
Chromatogramm sichtbar.
f Klicken Sie auf Chromatograms >
Clear Anchor.
Agilent MassHunter Workstation Software - Handbuch zur Einarbeitung in die qualitative Analyse fiir LC/MS 17



1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 4. Ein Chromatogramm verankern (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
i /i Chromatogram Results x
i2e 20 @yi¢[kaloc 1 ox ] e [%]% M s e M)

X107 [+E TIC Scan Pest- 200- Scan.D
154

2 2z
1

05

0

x107 +EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D

; :
075
05
025
0

3 i [ ¢ 5 [ ] 1‘30“! l‘l kqu}lszmon'r::\e M“;‘A 5 16 17 1 19 20 21 |
Abb. 5 Verankertes TIC im Fenster Chromatogram Results
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 5. Fensterlayouts dndern

In dieser Aufgabe verschieben Sie Fenster innerhalb der Hauptansicht und
erstellen verschiedene Fensterlayouts.

Aufgabe 5. Fensterlayouts dndern

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Andern Sie das Fensterlayout:
Andern Sie die FenstergroRe.
Speichern Sie ein Fensterlayout.
Geben Sie das Layout frei.
Legen Sie fest, dass das Fenster
Chromatogram Results frei
beweglich ist.

Verschieben Sie das Fenster
Chromatogram Results.
Zeigen Sie die Tools zum

Neupositionieren der Fenster an.

Um die GréRe eines Fensters zu
andern, ziehen Sie die Begrenzung
zwischen den Fenstern.

Um ein Fensterlayout zu speichern,
klicken Sie auf Configuration >
Window Layouts > Save Layout.

Um ein Layout freizugeben, klicken Sie
auf Configuration > Window

Layouts > Lock Layout.

Um ein Fenster frei beweglich zu
machen, klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf die Titelleiste des
Fensters und klicken dann im
Kontextmeni auf Floating.

Um ein Fenster zu verschieben, klicken
Sie auf die Titelleiste des Fensters und
ziehen es an die gewiinschte Position.
Um die Tools zum Neupositionieren
anzuzeigen, ziehen Sie das Fenster
tber eines der anderen Fenster. Wenn
ein Fenster das andere (berlappt, zeigt
das Programm mehrere Layouttools an,
wie in Abb. 6 gezeigt.

+ Wenn das Layout freigegeben ist,
zeigt das System kein Hakchen
neben dem Meni Lock Layout an.

+ Sie konnen die Tools zum
Neupositionieren nur verwenden,
wenn das Layout freigegeben ist.

+ Sie kénnen ein Fenster auch frei
beweglich machen, indem Sie auf
die Titelleiste des Fensters
doppelklicken.

* In der Software stehen viele
verschiedene Layouts zur
Verfiigung. Sie kénnen auch
versuchen, andere Layouts zu
laden.

+ Die Software bietet mehrere
verschiedene Arbeitsablaufe. Jeder
Arbeitsablauf ladt ein anderes
Layout. Beim Wechsel zu einem
anderen Arbeitsablauf dndert sich
auch das Layout.
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1

Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 5. Fensterlayouts dndern (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
| i b |
Abb. 6 Tools zum Neupositionieren von Fenstern
2 Positionieren Sie das Fenster » Wenn Sie den Cursor (iber eines der » Der Cursor muss sich iber einem

Chromatogram Results neu.
Verschieben Sie das Fenster,
sodass es sich dber, links von,
rechts von und dann unter den
anderen Fenstern befindet.
Verschieben Sie zwei Fenster
gemeinsam, sodass sie sich
tibereinander befinden und nur
tiber die Tabs am unteren Rand
verfiigbar sind.

Stellen Sie das Standardlayout
wieder her.

kleineren Symbole ziehen, wird das von
Ihnen gezogene Fenster iiber, rechts
von, unter oder links von allen anderen
Fenstern platziert.

+ Ziehen Sie den Cursor tber das
gréRere Symbol. Das Fenster kann
durch Ziehen des Cursors iiber die
Kanten des groReren Symbols auch
tiber, rechts von, unter oder links von

den anderen Fenstern platziert werden.

» Um zwei Fenster Gibereinander zu
legen, ziehen Sie den Cursor (iber die
Mitte des groReren Symbols. Sie sehen
eine Schattenversion der beiden
ibereinander gelegten Fenster.
Beenden Sie das Ziehen der Maus. Die
beiden Fenster werden tibereinander
gelegt.

+ Klicken Sie auf Configuration >
Window Layouts > Restore Default
Layout.

der Pfeile in einem Feld befinden,
damit die Neupositionierung
durchgefiihrt werden kann.

* Durch Klicken auf den Befehl
Restore Default Layout wird das im
allgemeinen Arbeitsablauf und
GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablauf
verwendete Layout
wiederhergestellt. Wenn Sie einen
anderen Arbeitsablauf verwenden,
missen Sie das mit diesem
Arbeitsablauf verwendete Layout
laden.

20
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 6. Chromatogramme extrahieren

In dieser Aufgabe extrahieren und verbinden Sie Chromatogramme aus dem
originalen TIC.

Aufgabe 6. Chromatogramme extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Extrahieren und verbinden Sie zwei
extrahierte lonenchromatogramme
(EICs) aus zwei Massen in der
Datendatei Pest - 200 Scan.d.

Die m/z-Werte sind 129,0 und
414,2.

Verbinden Sie die Peaks der
einzelnen Massen nichtin einem
Chromatogramm.

Deaktivieren Sie im Fenster Data
Navigator die Kontrollkéstchen fiir die

Datendateien auBer Pest - 200 Scan.d.

Offnen Sie mithilfe der Option unten

oder einer der Optionen rechts das

Dialogfeld Extract Chromatograms:
Klicken Sie auf Chromatograms >
Extract Chromatograms

Klicken Sie in der List of opened data

files auf Pest - 200 - Scan.d.

Wihlen Sie im Listenfeld Type den

Eintrag EIC.

Geben Sie im Feld m/z value(s) den

Wert 129.0, 414.2cein.

Deaktivieren Sie ggf. das

Kontrollkdstchen Merge multiple

masses into one chromatogram, um

die EICs zu verbinden.

Klicken Sie auf OK.

Setzen Sie in der Symbolleiste

Chromatogram Results die Option

Maximum number of list panes auf 3.

Sie kénnen Chromatogramme auch
mit einer der folgenden Methoden
extrahieren:
Klicken Sie mit der rechten
Maustaste in das
Chromatogramm und klicken Sie
auf Extract Chromatograms.
Markieren Sie im Data Navigator
die Option TIC Scan fiir
sulfas_PosMS.d, klicken Sie
dann mit der rechten Maustaste
auf TIC Scan und klicken Sie auf
Extract Chromatograms.
Sie kénnen die MS-Stufe All oder
MS verwenden.
Beachten Sie, dass Sie das
extrahierte Chromatogramm
wahlweise auch nach der
Extrahierung automatisch
integrieren lassen kénnen.
Sie kénnen auch ein
Chromatogramm aus einem
Massenspektrum extrahieren.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 6. Chromatogramme extrahieren (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Extract Chromatograms (B
List of opened data files

o — i
A MS Chromatogram | Advanced | Exoluded Masses |
MS level: Polarity: [Pasitve _~| &
Seans:
miz of interest: Any
miz value(s) 1290, 4142
[7] Merge multiple masses into one chromatogram
§ ,
0K Cancel
Abb. 7 Das Dialogfeld Extract Chromatograms
i /A Chrematogram Results

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

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

2 2
| MMWMJL&MMM
0

142

05.

0 "

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

L

2

2

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

8§ 5§ 1 1 2 13 14 15 1% 17 18 19
Counts vs. Acguisition Time (min)

Abb. 8 Verbundene extrahierte lonenchromatogramme (EICs)

verglichen mit dem originalen TIC
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 7. Ein GC/MS-Chromatogramm interaktiv integrieren
In dieser Aufgabe lernen Sie verschiedene Moglichkeiten kennen, ein
Chromatogramm zu integrieren, Integrationsparameter zu &ndern, um die
Ergebnisse zu modifizieren, und das Signal-Rausch-Verhiltnis fir die
integrierten Peaks fiir MS/MS-Daten zu berechnen.
Aufgabe 7. Ein Chromatogramm interaktiv integrieren (GC/MS)
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
1 Integrieren Sie das a Markieren Sie die Datendatei Pest - + Beachten Sie, dass das Programm
TIC-Scan-Chromatogramm fiir die 200 - Scan.D im Fenster Data praktisch alle Peaks im
Datendatei Pest - 200 - Scan.d mit Navigator. Chromatogramm integriert hat.
einer beliebigen der rechts Markieren Sie das Sie wahlen den fiir MS-, MS/MS-
aufgelisteten Optionen. TIC-Scan-Chromatogramm und und GC-Daten zu verwendenden
verwenden Sie einen der folgenden Integrator im Fenster Method
Befehle: Editor.
Klicken Sie in der Meniileiste auf Dieses Chromatogramm ist ein
Chromatograms > Integrate MS-Chromatogramm, sodass die im
Chromatogram. Abschnitt Integrate (MS) des
Klicken Sie mit der rechten Method Editor eingestellten Werte
Maustaste an beliebiger Stelle in beim Integrieren dieses
das Chromatogramm und klicken Sie Chromatogramms verwendet
auf Integrate Chromatograms. werden.
Wahlen Sie im Fenster Data
Navigator die Option Pest - 200 -
Scan.D > User Chromatograms >
TIC Scan, klicken Sie dann mit der
rechten Maustaste auf den
TIC-Scan, und klicken Sie auf
Integrate Chromatogram.
2 Zeigen Sie nur zwei Wahlen Sie in der Symbolleiste
Chromatogramme gleichzeitig an. Chromatogram Results im Feld
Maximum number of list panes den
Wert 2.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 7. Ein Chromatogramm interaktiv integrieren (GC/MS) (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

i /A Chromatogram Results

2o 3lQBEL[xaoc

22 [%]% % i

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

I 11578

3 - [ ik A

16.858

17534 A

2491 4007 3}[:
2202 5276 6.645
0 L lu. P et g, MJ(LL

%108 +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan.D
12 fL

0

Viele kleine Peaks werden integriert.

x105 +El EIC(414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D
25l ]L 2
0
$ I 5 & 7 & § 1w 1 12 13 1 15 1 17 18 18 20 A
Counts vs. Acquisition Time (min)
Abb. 9 Integriertes TIC-Scan-Chromatogramm mit vielen kleinen Peaks

3 Andern Sie den Schwellenwert,um a
weniger Peaks zu integrieren.
Andern Sie den Schwellenwert,
um nur die drei groRten Peaks
beizubehalten. b

Klicken Sie im Fenster Method
Explorer auf Chromatogram >
Integrate (MS), um das Fenster
Integrate (MS) anzuzeigen.

Wahlen Sie den Integrator Agile.
Klicken Sie auf die Registerkarte Peak
Filters.

Markieren Sie unter Maximum number
of peaks die Option Limit (by height)
to the largest und geben Sie 3 ein.

+ Beachten Sie das blaue Dreieck,
das angezeigt wird, wenn Sie eine
Einstellung vom in der aktuellen
Methode gespeicherten Wert
abweichend andern. Wenn Sie die
Methode speichern, wird das
Dreieck nicht mehr angezeigt.

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

Integrator | Sutabity | A Peak Fiters | Resuts

Fiter on
Peak height

@ Peak area

10000 counts

Area fiiters

[F] Absolute area = 10000]  counts
Relative area >= 1000 % of largest peak
Mamum number of peaks

Limit (by height) to the largest A E]

the largest

Registerkarte Peak Filters mit markiertem Limit (by height) to
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 7. Ein Chromatogramm interaktiv integrieren (GC/MS) (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

4 Integrieren Sie das
Chromatogramm neu.

e Klicken Sie in der Symbolleiste Method
Editor auf die Schaltflache (I}, um
unter Verwendung der neuen
Einstellung zu integrieren.

; f% Chromatogram Results

iv e QB W [xaloc

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

JZ.‘H
0

3 I A S 21 ]% %

& +El EIC(129.0000) Scan Pest - 200 - Scan D

r\H

L

x103  +El EIC{414.2000) Scan Pest - 200 - Scan.D

|

51 5 £ 3 3§

g

11 12 13 14 15 1 17 18 15 20 21

Counts vs. Acquisition Time (min)

Abb. 11

5 Integrieren Sie das

TIC-MRM-Chromatogramm fiir die
Datendatei Pest - STD 200

MRM.D.

a Wahlen Sie im Fenster Data Navigator
die Option TIC MBRM fiir die Datendatei
Pest - STD 200 MRM.d.

b Integrieren Sie die Chromatogramme
mit einem der folgenden Befehle.

Klicken Sie in der Meniileiste auf
Chromatograms > Integrate
Chromatogram.

Klicken Sie mit der rechten
Maustaste an beliebiger Stelle in
das Chromatogramm und klicken Sie
auf Integrate Chromatograms.
Klicken Sie im Fenster Data
Navigator mit der rechten
Maustaste auf das markierte
Chromatogramm und klicken Sie auf
Integrate Chromatogram.

¢ Zoomen Sie von 5,8 auf 8,5 Minuten.

d Setzen Sie Maximum number of list
panes auf 2.

+ Beachten Sie, dass jetzt nur die drei
groBten Peaks integriert werden.

* Der Peak bei 2,491 ist hoher als der
Peak bei 16,858 Minuten, also wird
er als dritter Peak gewabhlt.

Integriertes TIC-Scan-Chromatogramm bei Begrenzung der Anzahl von Peaks

+ Driicken Sie die Taste Strg, um
mehrere Chromatogramme im
Fenster Data Navigator zu
markieren.

* Beachten Sie, dass das Programm
praktisch alle Peaks im
Chromatogramm integriert hat.

+ Diese Chromatogramme sind
MS/MS-Chromatogramme, sodass
die im Abschnitt Integrate (MS/MS)
des Method Editor eingestellten
Werte beim Integrieren dieses
Chromatogramms verwendet
werden. Sie kdnnen einen zum
Integrieren von
MS-Chromatogrammen zu
verwendenden Integrator und einen
anderen, zum Integrieren von
MS/MS-Chromatogrammen zu
verwendenden Integrator
auswabhlen.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 7. Ein Chromatogramm interaktiv integrieren (GC/MS) (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

¢ /A Chromatogram Resulis

ie o1 QEH¢I[RAalD c

2 [l b 2 2 %] % % B =

z 3

Minutes

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

x105 |+EI TIC MRM CID@" (** ->**) Pest - STD 200 MRM.D

B9 56
MS/\ES

5862

05 /\

8352

A

7316

A

58 53 6 61 62 63 64 65 66 67 68 69 7

71 7

2 73 74 75 76 77
Counts vs. Acquisition Time (min) -

78 79 & 81 82 83 B84 85

Abb. 12

6 Wahlen Sie den Integrator
MS/MS (GC). Andern Sie den
Filter, sodass nur Peaks mit einer
absoluten Hohe von mindestens
20.000 akzeptiert werden.

b

Integrierte MRM-Chromatogramme

Wahlen Sie im Fenster Method
Explorer die Option Chromatogram >
Integrate (MS/MS).

Wabhlen Sie MS/MS (GC) als
Integrator.

Klicken Sie auf die Registerkarte Peak
Filters.

Klicken Sie unter Filter on auf Peak
height.

Markieren Sie unter Height filters das
Kontrollkdstchen Absolute height.
Geben Sie 60000 als Absolute height
ein.

{ [} Method Editor: Integrate (MS/MS)
: (») Integrate Chromatogram = | (3} | €3 » (4 | Method tems = | (= [

A Integrator | Sutebity |} A Peak Fiers || Resuts |

Abb. 13

Fitter on

@ Peak height A *) Peak area

Height fiters

(7] Absolute height & >= 60000 A counts

[7] Relative height »= 0| % of largest peak
10000  counts
1000 % of largest peak

Maximum number of peaks
7] Limit (by height) to the largest 100

+ Beachten Sie das blaue Dreieck,

das angezeigt wird, wenn Sie eine
Einstellung vom in der aktuellen
Methode gespeicherten Wert
abweichend andern. Wenn Sie die
Methode speichern, wird das
Dreieck nicht mehr angezeigt.

Registerkarte Peak Filters mit aktiviertem Absolute height
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 7. Ein Chromatogramm interaktiv integrieren (GC/MS) (Fortsetzung)
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
7 Integrieren Sie das g Klicken Sie in der Symbolleiste Method - Beachten Sie, dass jetzt nur die
Chromatogramm neu. Editor auf die Schaltflache (I} = . gréBten Peaks integriert werden.
X108 [HEITIC MM CIDE™ (=5 Pesi- STO ZEOMIM.D Der kleinere Peak bei 5,8 Minuten wird
GF b nicht mehr in die Integrationsergebnisse
A ;'UT, A j‘l\ fﬁ\ einbezogen, weil die absolute Hohe fir
57 68 59 & 61 62 63 64 65 66 6 s%ii w -'{.;,m:nl.i- .i'lzli._e-'::mrl':- T 77 78 73 & o1 6263 91 85 5 diesen Peak unter 60.000 liegt.
Abb. 14 Integrierte TIC- und EIC-MS/MS-Chromatogramme mit héherer Schwellenwerteinstellung
8 Stellen Sie die Einstellungen a Wahlen Sie im Method Explorer den + Um lhre Anderungen zu widerrufen
wieder her, die fiir die aktuelle Abschnitt Chromatogram > Integrate und die Werte der geladenen
Methode gespeichert werden, und (MS/MS). Methode wiederherzustellen,
schlielen Sie den Method Editor. Klicken Sie im Method Editor auf das klicken Sie in der Symbolleiste
Symbol . Method Editor auf das Symbol
Wiéhlen Sie im Method Explorer den Restore to last saved values from
Abschnitt Chromatogram > Integrate file ﬁ
(MS).
Klicken Sie im Method Editor auf das
Symbol ﬁ»
SchlieRen Sie das Fenster Method
Editor.
9 Ldschen Sie alle Chromatogramme Markieren Sie im Fenster Data + Bei Verwendung des Befehls Clear
mit Ausnahme des urspriinglichen. Navigator unter Under User Results werden die
Loschen Sie die Chromatograms alle Chromatogramme Chromatogramme nicht geldscht;
Integrationsergebnisse aus dem mit Ausnahme des urspriinglichen. die mit den Chromatogrammen
urspriinglichen Chromatogramm. Klicken Sie mit der rechten Maustaste verbundenen Ergebnisse werden
auf die markierten Chromatogramme entfernt. In diesem Fall werden die
und klicken Sie auf Delete. Integrationswerte geldscht.
Wabhlen Sie alle TIC-Chromatogramme
aus.
Klicken Sie auf Chromatograms >
Clear Results.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 8. Systemeignungswerte berechnen

In dieser Aufgabe lernen Sie verschiedene Moglichkeiten kennen, interaktiv ein
Chromatogramm zu integrieren, Integrationsparameter zu dndern, um die
Ergebnisse zu modifizieren, und das Signal-Rausch-Verhiltnis fir jeden Peak
anzuzeigen. AuRerdem lernen Sie, Systemeignungsberechnungen zu aktivieren.

Aufgabe 8. Ein Chromatogramm (MS) interaktiv integrieren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

a Markieren Sie im Fenster Data

Navigator das Kontrollkdstchen neben

der Datendatei

MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.

Markieren Sie im Fenster Data

Navigator das Kontrollkdstchen neben

der Datendatei Pest - 200 - Scan.d.

¢ Markieren Sie beide TICs.

d Integrieren Sie den TIC Scan fiir diese  *
beiden Dateien unter Verwendung
beliebiger der folgenden Optionen.

* Im allgemeinen Arbeitsablauf wird
der Integrator General zur
Integration verwendet, weil dieser
Integrator in der Methode default.m
ausgewahlt ist. Fir den GC/Q-TOF
Compound Screening-Arbeitsablauf
verwendet die Integration den
Integrator Agile.

Sie kénnen diesen Wert auf der
Registerkarte Chromatogram >
Integrate (MS) > Integrator andern.

1 Integrieren Sie das
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d
- und Pest - 200 -
Scan.d-Chromatogramm und
verwenden Sie dazu beliebige der b
rechts aufgelisteten Optionen.

Klicken Sie im Hauptmeni auf
Chromatograms > Integrate
Chromatogram.

Markieren Sie das Chromatogramm.
Klicken Sie dann mit der rechten
Maustaste in das Chromatogramm
und klicken Sie auf Integrate
Chromatogram.

Markieren Sie im Data Navigator die

Option TIC Scan fiir beide
Datendateien. Klicken Sie dann mit

der rechten Maustaste auf eines der

Chromatogramme und klicken Sie
auf Integrate Chromatogram.

Beachten Sie, dass die Integration
mit Standardparametern sehr kleine
Peaks erkennt.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 8. Ein Chromatogramm (MS) interaktiv integrieren (Fortsetzung)
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
: % 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 D
= User Chromatograms x107 |+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0
[ B 7 1 2081
B Assign Random Colors s
Choose Defined Color 05
Show 025
5 ] User Chromat| | e 0
N\ Row xWEF
pectrum 386
Extract Chromatograms...
Extract Defined Chromatograms
Use Highlighted Chromatograms helall audi o Jih P aa Ml ] .
Integrate Chromatogram 3 4 5 [ 7 8 9 10 n b _13 14 15 16 17 18 19 20 21
Integrate and Exiract Peak Specira otz v featsibon e in)
Subtract Any Chromatogram
Smooth Chromatogram
Calculate Signal-to-Noise
&) Set Anchor
Clear Anchor
R Clear Results
¥ Delete | |
Abb. 15 Eines der Kontextmeniis im Data Navigator und die integrierten Chromatogramme
2 Aktivieren Sie a Wahlen Sie im Method Explorer + Beachten Sie das blaue Dreieck,
Systemeignungsberechnungen fiir Chromatogram > Integrate (MS), das angezeigt wird, wenn Sie eine
die MS-Chromatogramme. um die Registerkarte Integrator Einstellung vom in der aktuellen
anzuzeigen. Methode gespeicherten Wert
b Klicken Sie auf die Registerkarte abweichend dndern. Wenn Sie die
Suitability. Methode speichern, wird das
¢ Markieren Sie Enable system Dreieck nicht mehr angezeigt.
suitability calculations. * Die zum Einstellen mehrerer
d Wiabhlen Sie United States Spalten in der Integration Peak List
Pharmacopoeia (USP). verwendeten Algorithmen sind je
e Geben Sie im Feld Column void time nach ausgewéhltem Arzneibuch
den Wert 1 ein. unterschiedlich. Weitere
f Geben Sie im Feld Column length den Informationen finden Sie in der
Wert 3000 ein. Online-Hilfe.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 8. Ein Chromatogramm (MS) interaktiv integrieren (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

3 Integrieren Sie das
Chromatogramm neu.

4 Zeigen Sie die

Systemeignungsberechnungen an.
Offnen Sie das Fenster
Integration Peak List.
Priifen Sie die Werte fiir den
Rauschbereich und berechnen
Sie das Signal-Rausch-Verhaltnis
fir die integrierten Peaks.

{ [5f Method Editor: Integrate (MS)
i (b) Integrate Chromatogram ~| (3 | ¥ - 4

| Method Items + | @!

x Tatsachliche
Saulenunwirksamkeitszeit und

Integrator || &_Suilzbity || Peak Fiters | Results |

System suitabliy calculations
Enable system suitability calculations A

Séaulenlange fiir diese
Datendateien unterscheiden
sich von diesen Werten. Diese
werden nur fiir dieses Beispiel
verwendet.

Pharmacoposia: [ United States F wsp) -
Column veid time: 1A min
Column length: W0 A em

+ Klicken Sie in der Symbolleiste Method
Editor auf das Symbol Integrate
Chromatogram (¥}, um unter
Verwendung der neuen Einstellung zu
integrieren.

a Klicken Sie auf View > Integration
Peak List.

b Klicken Sie mit der rechten Maustaste
auf die Kopfzeile des Fensters Peaks
und klicken Sie auf Floating.

¢ Klicken Sie mit der rechten Maustaste
auf den Kopf einer beliebigen Spalte,
die Sie nicht sehen mdchten, und
klicken Sie auf Remove Column.

d Klicken Sie mit der rechten Maustaste
auf einen beliebigen Spaltenkopf und
klicken Sie auf Add/Remove Columns,
um die sichtbaren Spalten zu dndern.

Registerkarte Chromatogram > Integrate (MS) Suitability

+ Die Systemeignungsberechnungen
werden in die Tabelle Integration
Peak List einbezogen.

» Diese Werte umfassen k', Tailing
factor, Plates, Plates/M und
Symmetry.

+ Sie konnen
Systemeignungsberechnungen
auch fiir MS-, MS/MS- und
GC-Chromatogramme aktivieren.

i fiyPeaks: +TIC Scan

x

Peak RT Area Height Width Symmetry k' Plates Plates/M Resolution Tailing factor
f»
2 b 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
Abb. 17 Tabelle Integrated Peaks mit Systemeignungswerten
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 8. Ein Chromatogramm (MS) interaktiv integrieren (Fortsetzung)
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
5 Stellen Sie die Einstellungen fiirdie a Um lhre Anderungen zu widerrufen » Wenn Sie im Kontextmenii zum
Standardmethode wieder her und und die Werte der Standardmethode zweiten Mal auf den Befehl Floating
schlieRen Sie die Fenster Method wiederherzustellen, klicken Sie in der klicken, wird das Fenster
Editor und Integration Peak List. Symbolleiste Method Editor auf das Integration Peak List dort
Symbol Restore to last saved values angedockt, wo es sich urspriinglich
from file . befand.
b SchlieRenSie das Fenster Method
Editor.
¢ Klicken Sie mit der rechten Maustaste
auf den Titel des Fensters Integration
Peak List und klicken Sie auf Floating.
d Klicken Sie auf View > Integration
Peak List.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

In dieser Aufgabe extrahieren Sie ein Spektrum exakt aus dem Bereich eines
Chromatogramms, den Sie angeben. Das Programm zur qualitativen Analyse
extrahiert ein Spektrum aus einem spezifischen Datenpunkt oder ein
Durchschnittsspektrum aus einem Durchschnitt mehrerer Datenpunkte
oder -bereiche.

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Untersuchen Sie ein
Chromatogramm, um das
Préakursor-lon und Produkt-lon fiir
die letzten paar Peaks von Pest -
STD 200 MRM.d anzuzeigen.

Zoomen Sie auf den Bereich
zwischen 13 und 16 Minuten.
Verwenden Sie das Symbol Walk
Chromatogram.

Untersuchen Sie die etwa bei

13 Minuten beginnenden
Spektren und bewegen Sie den
Pfeil nach rechts.

Markieren Sie die Zeile Pest - 200 -
MRM.D im Fenster Data Navigator.
SchlieRen Sie das Fenster Method
Editor.

SchlieRBen Sie das Fenster MS
Spectrum Results.

Klicken Sie im Fenster Data Navigator
auf das TIC MRM-Chromatogramm.
Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results auf das Symbol
Autoscale Y-axis during Zoom [%].
Wahlen Sie 1 fir Maximum number of
list panes.

Um auf ein paar Peaks zu zoomen,
klicken Sie mit der rechten Maustaste
tiber den Peak bei 13 Minuten, ziehen
ihn zu 16 Minuten und geben ihn frei.
Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results auf das Symbol
Walk Chromatogram

Bewegen Sie den Walk
Chromatogram-Cursor bei etwa

13 Minuten iber die X-Achse und
klicken Sie.

Um von Spektrum zu Spektrum zu
navigieren, verwenden Sie die Rechts-
und Links-Pfeiltaste der Tastatur.

+ Das Walk Chromatogram-Tool ist
besonders bei MS/MS-Daten zur
Identifikation von Prékursor- und
Produkt-lonen von Nutzen.

+ Das Spektrum wird fiir jeden Punkt,
auf den Sie im Fenster
Chromatogram Results klicken,
automatisch im Fenster Spectrum
Preview angezeigt, das automatisch
geoffnet wird.

+ Manchmal werden zwei Spektren
im Fenster Spectrum Preview
angezeigt. Beispielsweise werden
im Fenster Spectrum Preview zwei
Spektren fiir jeden Punkt angezeigt,
auf den Sie in der Nahe des bei
13,431 Minuten liegenden Peaks
klicken.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
¢ /A Chromatogram Resulis x
(2 e zlaEleeiEa e 1ozl A E %)% % B e M =)
x10% |+EITIC MRM CID@™ (* -> ) Pest - STD 200 MRM.D i
74 12p13 13[4 1415 15[16 14 B06
65
6
5.5
5
45
4
35
X
25
2 12995 13531 15.258
15 j\ R A
i =
05 L
13 132 134 136 138 14 142 144 146 148 15 182 154 156 158 |8
Counts vs. Acquisition Time (min) S
! i} Spectrum Preview x
2o lQBE a0 32Bl=l
x10% +EI MRM:1(13.423 min) CID@" (387.0000 -> **) Pest - STD 200 MRM.D
253.0000
2
2
1
0
x104  +El MRM:2 (13.427 min) CID@&" (307.0000 -> ) Pest - STD 200 MRM.D
€ 237.0000
5
2
3
2
1
: 2ls 20 252 204 2% 238 230 232 234 236 238 240 242 2h4 246 248 250 252 254 256 258 260 262 264 26 268 20 272
Counts vs. Mass-to-Charge (m/z)
Abb. 18 Untersuchen Sie das Chromatogramm, um die beiden MRM-Spektren fiir den Peak bei
13.43 Minuten anzuzeigen
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

2 Extrahieren Sie Spektren bei
spezifischen Datenpunkten fir den
Peak bei 5,2 Minuten und den Peak
bei 14,3 Minuten der Datendatei
Pest - STD 200 MRM.d.

Extrahieren Sie ein Spektrum
aus dem Peak bei oder in der
Né&he von 5,2 Minuten und dann
bei einem der Taler unter
Verwendung einer beliebigen der
unter ,,Anmerkungen”
beschriebenen Optionen.
Extrahieren Sie ein Spektrum
aus dem Peak bei oder in der
Nahe von 14,3 Minuten (noch
nicht das Tal).

Andern Sie die Anzeige, sodass
mindestens drei Spektren
angezeigt werden.

a Klicken Sie in der Symbolleiste

Chromatogram Results auf das Symbol
Range Select jqy!.

SchlieBen Sie das Fenster Spectrum
Preview.

Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results auf das Symbol
Zoom Out M.

Um auf den Peak bei 5,2 Minuten zu
zoomen, klicken Sie mit der rechten
Maustaste iber den Peak bei 4,0 Min.,
ziehen ihn auf 6,0 Min. und geben ihn
frei.

Extrahieren Sie mit einer der in der
Spalte ,,Anmerkungen” aufgelisteten
Methoden ein Spektrum aus einem
Peak in der Ndhe von 5,2 Min.
Extrahieren Sie das Spektrum aus
einem Tal in der Ndhe von 5,1 Min.
Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results auf das Symbol
Zoom Qut A.

Zoomen Sie auf den Bereich zwischen
14 und 15 Min.

Extrahieren Sie mit einer der in der
Spalte .,Anmerkungen” aufgelisteten
Methoden ein Spektrum aus einem
Peak in der Nahe von 14,3 Min.
(Extrahieren Sie noch nicht das
Talspektrum.)

Wahlen Sie ggf. in der Symbolleiste
MS Spectrum Results im Symbol
Maximum number of list panes den
Wert 4.

+ Achten Sie beim Zoomen darauf,

dass das Symbol AutoScale Y-axis
during Zoom [%] aktiviertist. Der
Hintergrund des Symbols ist
orange, wenn es aktiviert ist.
Sie konnen ein Spektrum auch mit
einer der folgenden Methoden
extrahieren:
Doppelklicken Sie im
Chromatogramm auf den
Datenpunkt.
Klicken Sie im Chromatogramm
auf den Datenpunkt und dann mit
der rechten Maustaste an
beliebiger Stelle in das
Chromatogramm. Klicken Sie auf
Extract MS Spectrum. Das
Dialogfeld Extract Spectrum wird
geoffnet. Achten Sie darauf, dass
die Datei Pest - STD 200 MRM.d
ausgewahlt ist, und klicken Sie
im Dialogfeld Extract Spectrum
auf Extract.
Beachten Sie, dass beim ersten
Extrahieren eines Spektrums das
Fenster MS Spectrum Results mit
dem Spektrum angezeigt wird und
Typ und Retentionszeit des
Spektrums unter User Spectra
angezeigt werden. Alle in der Folge
extrahierten Spektren werden
ebenfalls an beiden Positionen
angezeigt.
Wenn Sie ein MS-Spektrum aus
dem Peak in der Néhe von
14,3 Minuten extrahieren, werden
zwei Spektren extrahiert, weil bei
diesem Peak zwei Ubergénge
stattfinden.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1
Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Exee=]
tagram e x
. SRS [F]E A0 F B R 1 Minutes -
= [ MED_mix,_2stds_DE 32200 030 [[3]]2 4 M
=[] User Chiomatograsms 10 [-€1 TIC MRM CIDE™ (> ] Pest - STO HOMAMD
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45 |
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3
2 | ‘
2 1
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‘ i
Lo 13918 |
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Counts va_ Acquisision Time {min} 3
A2 e N M | I | X - R A
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Integrate (GC) o
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Abb. 19 Hauptfenster mit zwei MRM-Spektren aus dem Peak in der Nahe von 5,2 Minuten und zwei
MRM-Spektren aus dem Peak bei 14,3 Minuten
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

3 Extrahieren Sie ein MS-Spektrum
fiir das Tal bei 14,35 Minuten der
Datendatei Pest - STD 200 MRM.d.

Rufen Sie Spectrum Preview auf.

Extrahieren Sie ein Spektrum

aus dem Tal bei RT 14,3 Minuten.

Kopieren Sie dieses Spektrum in
den Ordner User Spectra.
Andern Sie die Anzeige, sodass
6 Spektren angezeigt werden.

SchlieRBen Sie Spectrum Preview.

b

Klicken Sie auf das Symbol Spectrum
Preview @ .

Extrahieren Sie ein Spektrum aus
einem Tal bei 14,3 Minuten.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste
im Fenster Spectrum Preview auf das
Spektrum und klicken Sie auf Copy to
User Spectra. Die Spektren werden im
Data Navigator in den Abschnitt User
Spectra kopiert und im Fenster MS
Spectrum Results angezeigt.

Klicken Sie auf den Abwaértspfeil
neben der
Spektrumfensterausschnitt-Liste und
wahlen Sie 6.

SchlieRen Sie das Fenster Spectrum
Preview.

* Wenn Spectrum Preview aktiviert
ist, zeigt das System jedes manuell
ausgewahlte Spektrum im Fenster
Spectrum Preview an, aber nicht im
Abschnitt User Spectra des Data
Navigator.

* Wenn Spectrum Preview aktiviert
ist, Uberschreibt die qualitative
Analyse das vorherige Spektrum,
wenn Sie ein neues Spektrum
extrahieren.

+ Der Modus Spectrum Preview ist
von Nutzen, wenn Sie schnell die
Spektren in lhrem Chromatogramm
iberpriifen und nur einen Teil der
Spektren speichern méchten.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

i /A Chromatogram Results x

(2ot QElw GI[Ealoc 1 x[e]lA e [R]% % B = Mines )

x105 +El TIC MRM CID@™ (™ -> ") Pest - STD 200 MRM.D b

A ]

m

1405 141 1475 142 1425 143 1435 144 1445 145 1455 146 1465 147 1475 148 1485 143 1495
Gounts vs. Acquisition Time (min) -

i 11| MS Spectrum Results x

(e o1 QEAHIC[EADC o x[m][d]E @] % Bl =l

x105 +El MRM:1 (5,199 min) CID&** (110.0000 -> **) Pest - STD 200 MRM.D

|

x107 +El MRM:1 (5.107 min) CID@™ (110.0000 -> =) Pest - STD 200 MEM D

J
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)
%105 +El MRM:2 (14 311 min) CID@* (160.0000 -> ) Pest - STD 200 MRM.D

:l 133.0000
0 |
X107 [+E1 MRM:1 (14.260 min) CID@* (341.0000-> ) Pest - STD 200 MRM.D
1550000 ‘
; |
X103 [+E MRM:2 (12.264 min) CID@™ (160.0000-> ™) Fest - STD 200 MRM.D
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Counts vs. Mass-o-Charge (miz)

Abb. 20 Fenster Chromatogram Results und MS Spectrum Results

4 Extrahieren Sie ein Spektrum, das  a Klicken Sie in der Symbolleiste * Sie kénnen durch Doppelklicken auf
den Durchschnitt aller Punkte Chromatogram auf das Symbol Range den gewahlten Bereich im
innerhalb eines angegebenen Select |i+|. Chromatogramm ein
Bereichs fir den Peak bei b Klicken Sie links von der Basis des Durchschnittsspektrum extrahieren.
14,3 Minuten fiir die Datendatei Peaks bei 14,3 Minuten und ziehen Sie  « Oder klicken Sie mit der rechten
Pest - STD 200 MRM.d bildet: nach rechts zur Basis des Peaks. Maustaste an beliebiger Stelle in

Zoomen Sie heraus. ¢ Extrahieren Sie das das Chromatogramm und klicken
Verwenden Sie in der Durchschnittsspektrum mit einer der Sie im Kontextmen auf Extract MS
Symbolleiste Chromatogram das Optionen rechts. Spectrum.

Symbol Range Select. d Waihlen Sie im Fenster MS Spectrum < Beachten Sie, dass zwei

Legen Sie den Bereich iiber den Results im Feld Maximum number of Durchschnitts-MRM-Spektren
gesamten Peak hinweg fest. list panes den Wert 2. angezeigt werden.

Extrahieren Sie das Spektrum
mit beliebigen der aufgelisteten
Optionen.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
{ [, Chromatogram Hesults x
ieetaEs Eaoc o[l ASSR® RS e =

X104 +E1 TIC MAM CIDE™ (= > ™) Fest - 5T0 200 MAM D
7 4406

E

(TRT{] O {5 WS WS WE WE W7 W™ WE Wl us
Courts va. Aequisition Time {min)
: 1l M5 Spectrum Flesus x
R AR e N ] I | et P Y o e
2107 [+EI MRAM.T (14.274-14.3; ran. 9 Scars) CIDE™ (3410 <> ™) Pest - 5TD 200 MRM.D
3
5
4
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x10% [+EI MRM:2 (14 27714 332 min, 9 Seaes) CID@™ (1800 -3 *) Pest - STD 200 MAM D
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Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

Abb. 21 Chromatogram Results und MS Spectrum Results zeigen zwei Durchschnittsspektren an
5 Extrahieren Sie Spektren, dieden  a Klicken Sie in der Symbolleiste + Denken Sie daran, dass fiir den
Durchschnitt der Bereiche von Chromatogram Results auf das Symbol zweiten Peak bereits in Schritt 4 ein
Peaks bei 5,2 Minuten und Zoom Out A, Bereich ausgewéhlt wurde.
14,3 Minuten fiir die Datendatei b Driicken Sie die Taste Strg. * Um Spektren zu extrahieren,
Pest - STD 200 MBRM.d zusammen ¢ Klicken Sie an der linken Seite des konnen Sie auch mit der rechten
darstellen. Peaks bei 5,2 Minuten, ziehen Sie nach Maustaste an beliebiger Stelle in
Hinweis: Verwenden Sie das rechts von diesem Peak und geben Sie das Chromatogramm klicken und
Symbol Range Select und die die Maus frei. auf Extract MS Spectrum klicken.
Taste Strg zur Auswahl des Peak d Geben Sie die Taste Strg frei. Das Dialogfeld Extract Spectrum
1-Bereichs, der bei dem auf e Extrahieren Sie die wird angezeigt. Klicken Sie auf
halbem Wege liegenden Punkt Durchschnittsspektren mit dieser Extract.
festgelegt wird. Option oder der Option rechts:
Extrahieren Sie die Spektren mit Doppelklicken Sie in einem der
einer der Optionen rechts. Peaks in den ausgewahlten Bereich.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

1

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
LA Chmecpenfindy — Das erste Spektrum weist Uberginge
e _:,fjmci:{f PR AWV FIEN XN T =l von beiden Zeitriumen auf. Das
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Zwei Durchschnittsspektren aus zwei verschiedenen Bereichen im Chromatogramm
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

6 Subtrahieren Sie stets ein
Hintergrundspektrum, wenn Sie
ein Peak-Spektrum aus Pest - STD
200 MRM.d extrahieren.

Loschen Sie im Data Navigator
jegliche Scans unter User
Spectra.

Extrahieren Sie ein
Hintergrundspektrum, das den
Durchschnitt eines Spektrums
am Beginn des Peaks und eines
Spektrums am Ende des Peaks
darstellt.

Extrahieren Sie ein
Peak-Spektrum aus den
integrierten Peaks.

a Klicken Sie im Data Navigator auf die

Zeile User Spectra. Klicken Sie mit der
rechten Maustaste auf die Zeile User
Spectra und klicken Sie auf Delete.
Klicken Sie auf Yes.

Wabhlen Sie im Method Explorer die
Option Spectrum > Extract
(MS/MS).

Klicken Sie auf die Registerkarte Peak
Spectrum Extraction (MS/MS), falls
nicht sichtbar.

Wabhlen Sie im Feld Peak spectrum
background MS/MS die Option
Average of spectra at peak start and
end.

Klicken Sie in der Symbolleiste
Chromatogram Results auf das Symbol
Peak Select }:.

Klicken Sie auf den Befehl
Chromatograms > Integrate.

Wahlen Sie den Peak bei

5,206 Minuten.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste
und klicken Sie im Kontextmenii auf
Extract Peak Spectrum.

Beachten Sie, dass am Ende dieses
Prozesses von allen extrahierten
Peak-Spektren automatisch das
zugewiesene Hintergrundspektrum
subtrahiert wird.
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Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
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Abb. 23 Peak-Spektren, von denen ein Hintergrundspektrum subtrahiert ist
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 9. Spektren aus einem Chromatogramm extrahieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

7 Integrieren und extrahieren

Peak-Spektren von der Datendatei

Pest - STD 200 MRM.d.

Sie

a Klicken Sie im Fenster Data Navigator
auf das TIC MRM-Chromatogramm.

b Klicken Sie auf Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.

* Die Peak-Spektren, die Sie im
vorherigen Schritt manuell
extrahiert haben, werden
automatisch geldscht, weil
standardmaBig das
Kontrollkéstchen Clear previous
peak spectra auf der Registerkarte
Chromatograms > Integrate
(MS/MS) > Results markiert wird.

5 Agitert MassHurter Qualitative Analysis BEOGD0 - Delaultm = |l e
i File Edit View Find ldenbfy Spectra Chromatograms Method Wizards Acbons Configurabon Tools Help
D6 O Al (3] (210 - o R (B (AR ] e e s ks R ) S B & | e |[E nvigaror view ] ] compauna Detais view
: 74 Data Nawigaer X ||: /i, Chramatogram Hee: : B x
[ Sotioy Dt e e w3 aBEe a0 e 1o miE]h s 2 % R B o e
I LM CIDE™ (> ) Pest- 5TD 200 MAM.D
7] P:AI- 00 MM [ L Ml 3%
7 User Checmatograms 7 : |
71 [N & 3
€
4 : 2630
3 :
X | 549 o 15258
282 3355 728 |8isd B I l
1 .
Jd Li ‘4_1 NN T E BN
L] i 5 & 7 [ ] 10 1 12 14 15 15 17 18
. Counts va. Acquisision Time: {min) -
HE - f % | 1l M5 Spectrum Rewie - x
|5} Method Expioter; Octotn Bl (1) Extract Peak Spechum =/ (3 | 90 = 14 | Methodlbems = | (S (@ i 2 o 3 Qlil#-@ﬂ.ge z-@_,ﬂﬂ a
*| Chromatagram A Pesk Spectrum Biraction (M5/MS) | Pesk Fitess X104 [+E1 MAM:1 (2.886-2.933 min, 15 Scans) CIDE™ (1550 -3 =) Pest - 5TD 200 | =
- Spectrum Spectra to nclude it 930
P A apex of pesk s
I Ty 2l B foversge scans > [ % of prak height .
Excraction Dsta Format TOF weon &
¥ Exclude if abuve 102 % ol sater ation 14
+ General
) In the iz ranges used i the chromatogram o |
] At X109 +E1 MAM.1 (5.175-5.223 min. 14 Scars) CIDE™ (110.0 <> =) Pest - STD 200
+ Find Campaands A a
I these miz ranges 25
il Cmpraumuds by Fornsuls 2
] Nver return a0 sty specium
dentify Compounds 15
o )
Compound Automation Steps
MEME | Average of spectra st pesk stad and end T A 054
Warklist Autmation 7] 240
| et Time range: 0 W0 L0 W0 W WK 20 ze 0 M
X Counts vs. Mass-to-Chargs (miz)
Abb. 24 Peak-Spektren integrieren und extrahieren

8 Entfernen Sie
Integrationsergebnisse und
Peak-Spektren.

a Wabhlen Sie die Datendatei Pest - Std .

200 MRM.d.

b Klicken Sie auf Chromatograms >
Clear Results > Include Peak

Spectra.

Stattdessen kénnen Sie auf
Chromatograms > Clear Results >
Only Chromatograms klicken, wenn
Sie die Peak-Spektren nicht I6schen
mochten.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 10. Anmerkungen hinzufiigen

Folgenden Grafikfenstern konnen Sie eine Bild- oder Textanmerkung

hinzufligen:

¢ Fenster Chromatogram Results

¢ Fenster MS Spectrum Results

Wenn Sie die Ergebnisse fiir die Datendatei speichern, werden Anmerkungen
auch gespeichert.

Aufgabe 10. Eine Anmerkung hinzufiigen

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Wahlen Sie die Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
aus. Blenden Sie die tibrigen
Chromatogramme aus.

2 Wihlen Sie die Stelle im
Chromatogramm, an der Sie eine
Textanmerkung hinzufiigen
mochten.

Markieren Sie im Fenster Data
Navigator das Kontrollkdstchen neben
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.
Klicken Sie auf Edit > Show > Only
Highlighted.

Klicken Sie in der Symbolleiste des
Fensters Chromatogram Results auf
das Tool Annotation ( ).

Bewegen Sie den Cursor an die Stelle
im
Chromatogramm-Fensterausschnitt,
wo Sie die Anmerkung hinzufiigen
mochten.

Klicken Sie mit der rechten Maustaste
und dann auf Add Text Annotation.

+ Die Chromatogramme fir die

anderen Datendateien werden
automatisch ausgeblendet.

Der Cursor wird zu einem
Fadenkreuz. Wahlen Sie mit diesem
Cursor die exakte Position aus, an
der Sie die Anmerkung hinzufiigen
mochten.

Die Symbolleiste Annotate ist im
Fenster Chromatogram Results
verfligbar.

Sie konnen auch im Fenster MS
Spectrum Results Anmerkungen
hinzuftigen.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 10. Eine Anmerkung hinzufiigen (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

3 Figen Sie die Informationen zur
Textanmerkung im Dialogfeld
Add/Edit Text Annotation hinzu.

a Geben Sie den Text fiir die
Anmerkung ein.

b Wahlen Sie die Text color.

Wihlen Sie die Orientation.

d Wabhlen Sie Font style und Font size
aus.

e Klicken Sie entweder auf Anchored

o

+ Sie konnen einem Chromatogramm
oder Spektrum mehrere
Anmerkungen hinzufiigen.

* Mithilfe der Symbole in der
Symbolleiste Annotate kdnnen Sie
alle Anmerkungen auswaébhlen,
Anmerkungen léschen und

Purnber b locabon {lhe x, y vl waing the data daplayed)

x 55819 min

¥: Jsprnzs (sbundence)
Uppes lelt cxeas ol She aevotabion (e 2, y value weg the doln deglayed)
x 555 min
Y. 415005527 (asbundance)

Floating

Upper left comer of the asectation relative o the upper left comer of the canvas:

% calculated using x.y

Redatrve X (%]
) wahues from the canvas )

Fealatve Y (%),

oder Floating. Wenn Sie auf Anchored bearbeiten.
klicken, wahlen Sie die Optionen fiir
den Zeiger auf die Textanmerkung.
Wenn Sie auf Floating klicken, kénnen
Sie die relative Position dndern. Es ist
einfacher, die Position interaktiv im
Grafikfenster zu dndern.
f Klicken Sie auf OK.
Add/Edit Text Annotation 3] i A\ Ch Results -
it it QB [ 0 C Lol DA S [P % e ] = Minse =
Teil Thve fid pai -« A " =
|5 P
- el S0 _mux_sstds_0G_spl200_03.0
(Press Ctrl=Enter or Alt=Enter to 8dd 8 new ling)
Text color B Cadetfioe - A A
Orientaion '_o - degrees 5.
Font st (Aot~ Fort size: 0 - 8
. : bl
Annotation hpe
@ Anchared :, L
o Show ponter 4 JJ‘_‘
Porter properies 3
oo EETETTNE - A - l
Pattern _ 5;1 400
Weight: —_— o T
Puoinies ot [Freens = 1) 1 65 ! 75 N 85 = ?[ ) L) 1] WS n ns
= Counts vs. Acquisition Time (man)

Annotate ausgewahlt ist.

Die Symbolleiste Annotate ist nur verfiighar, wenn das Tool

T
Abb. 25 Dialogfeld Add/Edit Text Annotation und Fenster Chromatogram Results
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 10. Eine Anmerkung hinzufiigen (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

4 Waihlen Sie die Stelle im a Bewegen Sie den Cursor an die Stelle  + Sie kénnen eine JPG- oder
Chromatogramm, an der Sie eine im Chromatogramm- MOL-Bilddatei hinzufiigen.
Bildanmerkung hinzufiigen Fensterausschnitt, wo Sie die
mochten. Anmerkung hinzufiigen mdchten.

b Klicken Sie mit der rechten Maustaste
und dann auf Add Image Annotation.

5 Figen Sie die Informationen zur a Geben Sie den Text fiir die + Die Datei Agilent_Logo.tif ist im
Textanmerkung im Dialogfeld Anmerkung ein. Ordner \\MassHunter\Report
Add/Edit Text Annotation hinzu. b Geben Sie 50 fiir die Scale width ein. Templates\Qual\B.05.00\en-US\

¢ Markieren Sie das Kontrollkéstchen Letter enthalten. Sie miissen Sie in
Lock aspect ratio. eine JPG-Datei umwandeln.

d Klicken Sie auf Floating. Sie kénnen * Sie kénnen einem Chromatogramm
die relative Position andern. Es ist oder Spektrum mehrere
einfacher, die Position interaktiv im Anmerkungen hinzufiigen.
Grafikfenster zu andern.

e Klicken Sie auf OK.

f Verschieben Sie das Bild zur oberen,
rechten Ecke des Chromatogramms.
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 10. Eine Anmerkung hinzufiigen (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Addd/Edit Image Annptahan @‘ : /!, Chromatogram Hesu x
Proprtes few Q@ [Eaoe @)l A &ER]% % E 2 e =
Fle path: G\ MassHurter\Reirt Templsbes\Chus .05 00 e | L3 g
Orisamtion: B =] e £107 [1EI TIC Sean MSD_mix_dntds_NG_spi200_02 5
Wicth 1875 Height % 114’ o a ?
Seale width: 50 A% Seale height: 60 A % n': o A!I“E""""3'3|"|!|l“‘1i'3i
] Liek napect raic 034
Berlation lype 07
054
Anchared 0s
044 S,
03
R Eluiciet ;i J =
Pattern —_— s I
55 [ 65 7 75 [ 85 3 75 0 85 1 s
Counts vs, Acauisition Time (min)

Printer

Printer kend

®

Upper left comes of the aenctation (1he ¥, y valus wing the datn daplayed)

x an man
¥ GB10347. (sbundance)
@ [Fisios | A

Upper left eormer of she asnctation relative tn the cpper lef coener of the camas:

Relnfive (%) 60 1307188542484 {% ealeudated using x.y

waloss from the canvas )
Relatve ¥ (%), 4703,

B08AT

[

Abb. 26 Dialogfeld Add/Edit Image Annotation und Fenster Chromatogram Results

6 Zoomen Sie auf den ersten Peak. » Zoomen Sie auf einen Bereich um den
ersten Peak bei 5,5 Minuten.

/1 Chromatogram Ressls = Wenn eine Anmerkung verankert ist, bleibt
;ﬂ - ; 2By ¢ [Eaoe @ =lodd al)Mh% s e xlid sie an der entsprechenden Position. Wenn
e P ———— Sie auf einen anderen Peak zoomen, ist eine
e TR verankerte Anmerkung maglicherweise nicht
[ sichthar. Wenn eine Anmerkung frei
y e e beweglich ist, wird die Anmerkung immer
2 J\ relativ zur oberen linken Ecke des Fensters
;:_ u an derselben Position angezeigt.
545 55 555 56 565 57 505 58 ici!:-r:.\.ﬂ,.;qﬂzsmiﬂ'r’:?—ir)&’ 615 62 625 63 635 64 645 65

Abb. 27 Dialogfeld Add/Edit Image Annotation und Fenster Chromatogram Results
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 10. Eine Anmerkung hinzufiigen (Fortsetzung)

1

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
7 Wechseln Sie wieder zum Tool a Klicken Sie auf das Symbol 3¢ ,um - Wenn Sie die Anmerkungen mit den
Range Select im Fenster alle Anmerkungen zu entfernen. Datendateiergebnissen speichern
Chromatogram Results. Loschen b Klicken Sie in der Symbolleiste mochten, siehe ,Aufgabe 17.
Sie zuvor die Anmerkung. Chromatogram Results auf das Symbol Ergebnisse speichern” auf Seite 74.
=H= (Range Select). + Sie konnen in der Symbolleiste

Chromatogram Results zwischen
finf verschiedenen Tools wechseln.
Weitere Informationen finden Sie in

der Online-Hilfe. Die fiinf Tools sind:

Range Select

Peak Select

Manual Integration
Walk Chromatogram
Annotation Mouse
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1 Lerngrundlagen der qualitativen Analyse

Aufgabe 11. Massenmessschieber hinzufiigen

Ein Messschieber zeigt den Unterschied zwischen zwei Punkten in einem
Spektrum. Sie kénnen im Fenster MS Spectrum Results einen Messschieber

hinzufligen.

Wenn Sie die Ergebnisse fiir die Datendatei speichern, werden Messschieber
auch gespeichert.

Aufgabe 11. Massenmessschieber hinzufiigen

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Integrieren und extrahieren Sie
Peak-Spektren aus

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

2 Fiigen Sie den Messschieber dem
in der vorherigen Aufgabe
erstellten Peak-Spektrum hinzu.

a Markieren Sie im Fenster Data

Navigator das Kontrollkdstchen neben
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.
Klicken Sie auf Edit > Show > Only
Highlighted.

Klicken Sie auf Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.
SchlieRen Sie das Fenster Method
Editor.

Klicken Sie in der Symbolleiste des
Fensters MS Spectrum Results auf das
Tool Delta Mass Caliper ( 1.} ).
(Optional) Wahlen Sie in der
Messschieber-Symbolleiste Profile
Point to Point als Messschiebertyp
aus.

Zoomen Sie auf 66 bis 132 m/z.
Bewegen Sie den Cursor an die Stelle
im Spektrumfensterausschnitt, wo Sie
den Messschieber hinzufiigen
mochten.

Ziehen Sie den Cursor zum Endpunkt
des Messschiebers im Spektrum. Beim
Ziehen des Cursors dndert sich der
Deltamassenwert. Wenn Sie die
Maustaste freigeben, wird der
Messschieber hinzugefiigt.

» Der Cursor nimmt Pfeilform an. Mit

diesem Cursor wahlen Sie Start-
und Endpunkt des Messschiebers.
Sie konnen den Messschiebertyp
nicht auswahlen, wenn im
Spektrum ein Schwerpunkt liegt,
weil Profile Point to Point keine
Wirkung auf Schwerpunktdaten hat.
Der ,.Dreieck”-Cursor wird an die
Spitze des ausgewahlten Peaks
gesetzt.
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Lerngrundlagen der qualitativen Analyse 1

Aufgabe 11. Massenmessschieber hinzufiigen (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
3 Andern Sie den Messschieber a Klicken Sie auf den im vorherigen + Sie kénnen einem Spektrum
derart, dass eine andere Farbe Schritt erstellten Messschieber. mehrere Messschieber hinzufiigen.
verwendet wird. b Klicken Sie in der Symbolleiste MS + Mithilfe der Symbole in der
Spectrum Results Caliper auf die Messschieber-Symbolleiste kdnnen
Schaltflache Caliper Properties (=1 ). Sie alle Messschieber auswahlen,
¢ (Optional) Geben Sie die Werte Start X Messschieber I6schen und
und Start Y ein. bearbeiten.

d Waihlen Sie die Text color.

e Waihlen Sie Font style und Font size
aus.

f Klicken Sie auf OK.

Delta Mass Caliper Settings =)

i 1l M5 Spectrum Resuts x
Caliper 7 = a o "
R iae t Qe ¢lxlalo o 2 x| R[][%]% % E =l
- Peofile Pintte Point 1w | 375 3 3¢ | ot
Start X 85.1014 mz  EndX 91.0547 miz
=10 555 min, 3 Seans) MSD)_mix_Satds_D0G_spl200_030
Lezcole T - A
Oriersion deress i | sowy | B
' T A | P | ] il i L i
ont style A ataee LY 2104+ Scan (8,007-6.044, 0.085-8.110 min, 13 Seans) MSD_mix_dsyds_DG_spl200_03.0
2
gl [ i . 1
$5 0 7 s # % 8 o 8 10 118 w18 1
Conrits va. Mass-lo-Chage (miz) -

Abb. 28 Dialogfeld Delta Mass Caliper Settings und Fenster MS Spectrum Results

4 Loschen Sie a Klicken Sie auf Chromatograms > * Wenn Sie die Messschieber mit den
Integrationsergebnisse und Clear Results > Include Peak Datendateiergebnissen speichern
Spektren. Spectra. mochten, siehe , Aufgabe 17.

b Klicken Sie auf das Tool Range Select. Ergebnisse speichern” auf Seite 74.
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Aufgabe 11. Massenmessschieber hinzufiigen
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Agilent MassHunter Workstation Software Qualitative Analyse
Einarbeitungshandbuch

2
Finden und identifizieren

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution
finden 52

Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus
identifizieren 56

Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM) 61
Aufgabe 15. Verbindungen durch Integration finden 65

Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren
durchsuchen 68

Aufgabe 17. Ergebnisse speichern 74

In diesen Aufgaben finden und identifizieren Sie Verbindungen in
GC/MS-Datendateien.

Jede Ubung wird in einer dreispaltigen Tabelle dargestellt:

¢ Schritte — lernen Sie das Programm mit diesen allgemeinen Anweisungen

selbststindig kennen.

¢ Ausfiihrliche Anweisungen — benutzen Sie sie, wenn Sie Hilfe ben6tigen

oder einen schrittweisen Lernprozess bevorzugen.

¢ Anmerkungen - lesen Sie sie, um Tipps und weitere Informationen zu den

einzelnen Schritten der Ubung zu erfahren.
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2

Finden und identifizieren

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution

finden

Dieser Algorithmus zum Finden von Verbindungen identifiziert Verbindungen
in GC/MS-Daten und erstellt fiir jede Verbindung ein bereinigtes
MS-Spektrum. Mit dieser Funktionalitit konnen Sie miihelos Informationen
aus komplexen Daten gewinnen. Sie konnen den Algorithmus zum Finden von
Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution nur auf
GC/MS-Probendaten anwenden, die mittels Scan, Produkt-Ionen-Scan oder
Neutralverlust-Scan erfasst wurden.

Diese Aufgabe zeigt, wie Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution
mit priazisen Massendaten gefunden werden. Sie konnen Verbindungen auch
durch Chromatogrammdekonvolution mit Masseneinheitendaten finden,
nachdem Sie das Extrahierungsfenster gewechselt haben.

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution finden (GC/MS)

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
1 Offnen Sie das TIC fiir die Datendatei a Wenn das Programm nicht geéffnet + Der Algorithmus zum Finden von
MSD_mix_4stds DG_spl200_03.d. ist, doppelklicken Sie auf das Symbol Verbindungen durch
MassHunter Qualitative Analysis. Chromatogrammdekonvolution ist
Klicken Sie andernfalls auf File > Open mit beiden GC/QQQ- und
Data File. GC/Q-TOF-Datendateien einsetzbar.
b Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

¢ Deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Load result data und klicken Sie auf
Open.

¢ /\ Chromatogram Resulis

(2o 1@ @ Cl[Ealo e[ 2 [e]E A & EIP|% % B 2 s =)

x107

14
084
064
044
0.2

od

+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_02.0

EEsaa

55 &

75 [:3 85 9 95 10 105 1 1ns
Counts vs. Acquisition Time (min)

Abb. 29

52

TIC-Chromatogramm aus Pest - 200 - Scan.d
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Finden und identifizieren 2

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution finden (GC/MS)

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

2 Konfigurieren Sie die
Benutzeroberflache zum Einsatz
mit GC-Daten.

3 Finden Sie Verbindungen mit dem
Algorithmus zur
Chromatogrammdekonvolution.

Wahlen Sie den Integrator Agile.

Geben Sie einen
SNR-Schwellenwert von 20 ein.
Geben Sie 100 ppm fir Left m/z
delta und Right m/z delta ein.

+ Folgen Sie den Anweisungen in

.Aufgabe 2. Benutzeroberflache fir
GC/MS-Daten konfigurieren” auf
Seite 12.

Wihlen Sie im Fenster Method
Explorer die Option Find Compounds >
Find by Chromatogram
Deconvolution.

Geben Sie auf der Registerkarte
Settings unter Peak filter den Wert 20
fir SNR threshold ein.

Wabhlen Sie PPM fiir m/z delta units.
Geben Sie 100 fiir Left m/z delta und

+ Laden Sie fiir diese Beispiele den
GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablauf.

 Der Abschnitt Find by
Chromatogram Deconvolution ist
auch im Abschnitt GC/Q-TOF
Compound Screening verfiigbar.

* Wenn Sie Masseneinheitendaten

haben, geben Sie 0. 3 AMU fiir Left
m/z delta und 0 . 7 AMU fiir Right
m/z delta ein.

+ Sie konnen den gesamten

100 fir Right m/z delta ein. Ergebnissatz fiir eine gefundene
Verbindung extrahieren, wenn Sie
die Verbindung markieren und die
Menioption Compounds > Extract

Complete Result Set wahlen.

| [£. Method Explorer GC_QTOF.m X HEEM.- - Find C by Ch x
= 6C/Q-TOF Compound Screening * | ® Find Compounds by Chromatogram Deconvolution ~| ¢} | ¥ « d

[Find by Chromstogram Deconvolution 4] || A setinos |viass Fiters | Compound Fiters | Resuts|

Find by Targeted MS/MS Resolution

Find by Formula A RT windaw size factor 100.00.

Identify by Library Search A

Peal fitter:
Generate Formulss

Excluded miz: 22
Compound Report example: 46,48

~| Chromatogram Spectrum peak threshold .00

Integrate (MS) SNR threshold MA
Integrate (MS/MS)

Integrate (GC) St

Smooth Lefimizdelta  100.0000 Right miz delta:  100.0000

Exclude Mass(es)

mzdelaunits: PPM_ )

Component shape.
[T] Use base peak shape

Calculate Signal-to-Noise
Define Chromatograms
Extraction Data Format

S— Sharpness threshold: 25.00
Abb. 30 Registerkarte Settings im Abschnitt Find Compounds by

Chromatogram Deconvolution
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Finden und identifizieren

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution finden (GC/MS)

Schritt

Waihlen Sie das Extrahierenvon e
EIC-, MS- und MS/MS-Spektren.
f

Ausfiihrliche Anweisungen

Klicken Sie auf die Registerkarte
Results.

Markieren Sie die Kontrollkastchen
Extract EIC, Extract ECC, Extract
cleaned spectrum und Extract raw
spectrum.

Anmerkungen

+ Das Programm zur qualitativen

Analyse findet unter diesen
Bedingungen 4 Verbindungen.
Wenn die Datendatei nicht indiziert
ist, kann die Ausfiihrung dieses
Algorithmus viel Zeit kosten.

g Klicken Sie auf ()}, um den Find
Compounds by Chromatogram
Deconvolution-Algorithmus auf die
Datendatei anzuwenden.

h Klicken Sie ggf. auf den Befehl View >
Compound List.

Wabhlen Sie in der Symbolleiste MS .
Spectrum Results im Feld Maximum
number of list panes den Wert 2.
b Klicken Sie im Fenster Compound List

auf das Symbol Hide Empty Columns. -
¢ Klicken Sie im Fenster Data Navigator

auf die erste Verbindung.
d Wenn das Fenster Data Navigator
ausgewahlt ist, wechseln Sie die
Verbindungen mit den Pfeiltasten.

Die Anzeige beider Spektren ist eine
komfortable Maglichkeit, alle
Informationen fiir eine einzelne
Verbindung anzuzeigen.

Beachten Sie, dass sowohl das
bereinigte als auch das unbereinigte
Spektrum angezeigt wird.

4 Untersuchen Sie die Verbindungen. a
Siehe Abbildung 31 auf Seite 55.
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Finden und identifizieren 2

Aufgabe 12. Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution finden (GC/MS)

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
gilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Defaultm
Edit View Find Identify Specira Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
(55 FEIE9 e |[A] & [al [ #+ 4| 2 als s G [S] S5 4 & | B |[FF Mevigasor view B Compound Details View
{ 2A Data Navigalor x”@(:mwmm x
Gaigaade 2 188 avtomaticaly show columes | 14 54 S| G 5| @ B 55 s me] 4]
= D_mix_4stds_DG_spl200_03.D
User Chromatograms Show/Hide + Cpd’ ¥+# RT ¥+ miz V8 Polarity ¥+ lons T8 Height W& Width V- BasePeak ¥+ Algerithm e Label ¥
[/, + TIC Scan | | 1| 58581 571  Positive 23 1000150 0.08| 57.1| Find by Chromatogram Deconvolution| Cpd 1:5.5
+TCC Scan 1541 Pesitive 154.1| Find by Chromatogram Deconvolution|
5 Find by Chromatogram Deconvolution|
L3
x
1nl ,A,[x@%%%;gm Minutes ol
%106 |Cpd 3: 8.221: +EI EIC(49.5-515. 60.0 .. ) Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03 D i
DJ ’L o
55 3 65 7 75 8 85 9 Ak 10 105 11 15
Counts vs. Acquisition Time (min) -
 [Zk Method Explorer: Defaultm x [z tor- Find Ci Deconvoluti_ X Resulis x
Chramatogram 15 Fndc by <l ¢ 12 @ #l2l & i [F]% B
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.. | *
+ General Previous results 2 - 1820
- Delete previcus compounds i Py
£/ Find Compounds New resuts 05
== = A\ . @ Highlight first compound |7?D 1260
L Highlight 2ll compounds V=
Find by MRM E x105 |Cpd 3:9.221: +El Scan (9.196-9.301 min, 32 Scans) MSD_mix_4stds_DG_spl200 03D [
S Chromatograms and specira , *188,0 |
Extract EIC 1 =
+| Find Compounds by Formula @ 4 2 1521
Extract ECC
Ldcatify Compoinds ] Exiract cleaned spectrum 1 %0 s
Compound Automation Steps. N 7] Extract raw spectrum & B ol S0l L 281.0
= - 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600
Worklist Automation i (KNP i 1 D Counts vs. Mass-to-Charge (m'z) -
Abb. 31 Ergebnisse des Findens von Verbindungen durch Chromatogrammdekonvolution
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus
identifizieren

In dieser Aufgabe identifizieren Sie die in ,Aufgabe 12. Verbindungen durch
Chromatogrammadekonvolution finden“ auf Seite 52 gefundenen Verbindungen
und erzeugen Formeln fiir sie. Sie konnen diese Aufgabe ausfithren, wenn Sie
die Bibliothek NIST0S.l erworben haben oder die Bibliothek demo.l
verwenden. Wenn Sie zwei Bibliotheken besitzen, konnen Sie auch beide
Bibliotheken auswéahlen.
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Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus identifizieren

Finden und identifizieren 2

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Fihren Sie eine Bibliothekssuche
aller Verbindungen in der
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
durch.

Markieren Sie im Fenster Data
Navigator die Verbindungen in der
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D.
Klicken Sie im Fenster Method
Explorer auf Identify Compounds >
Search Unit Mass Library.

Klicken Sie in der Registerkarte
Settings auf die Schaltflache Add
Library. Wahlen Sie die Bibliothek
demo.l und klicken Sie auf die
Schaltflache OK.

(Optional) Klicken Sie in der
Registerkarte Settings auf die
Schaltflache Add Library. Wahlen Sie
die Bibliothek NIST08.1 und klicken Sie
auf die Schaltflache OK.

Klicken Sie auf die Registerkarte
Search Results.

(Optional) Wahlen Sie Stop When
Found als Multi-Library search type.
Klicken Sie im Hauptment auf ldentify
> Search Library for Compounds.
Stattdessen konnen Sie auf das
Symbol Search Library for
Compounds (¥} klicken, um den
Algorithmus auszufiihren.

Klicken Sie auf View > Difference
Results.

Klicken Sie auf View > Structure
Viewer.

Klicken Sie ggf. auf View > Compound
Identification Results, um dieses
Fenster anzuzeigen.

Klicken Sie ggf. auf den Tab fiir das
Fenster Compound Identification
Results. Dieses Fenster und das
Fenster Chromatogram Results sind
ibereinander gelegt.

Sie kénnen auch im Method
Explorer auf GC/Q-TOF Compound
Screening > Identify by Library
Search klicken. Derselbe Abschnitt
wird im Fenster Method Editor
angezeigt.

Demo.l und Nist08 solltenim Ordner
\MassHunter\Library installiert
sein.

Beachten Sie, dass viele
Verbindungen nach Durchsuchen
der Bibliothek NIST08./ identifiziert
werden.

Wenn Sie die Bibliothek NIST08.1
nicht besitzen, wahlen Sie eine
zweite Bibliothek, falls Sie eine zur
Verfiigung haben.

Wenn Sie mindestens zwei
Bibliotheken ausgewahlt haben und
Stop When Found wahlen,
durchsucht der
Bibliothekssuchalgorithmus die
erste Bibliothek in der Liste. Wird
die Verbindung identifiziert, stoppt
er. Wird die Verbindung nicht
identifiziert, durchsucht er die
nachste Bibliothek, bis die
Verbindung identifiziert oder die
letzte Bibliothek durchsucht ist.
Mit dem Programm Library Editor
andern Sie Bibliotheken, die Sie mit
dem Algorithmus Search Unit Mass
Library verwenden. Dieses
Programm wird mit dem Programm
Agilent MassHunter Quantitative
Analysis installiert. Zum Starten
dieses Programms klicken Sie auf

das Symbol .--\ .
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus identifizieren

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
2 Zeigen Sie die Spalte Spectral a Klicken Sie in den Symbolleisten

Library Results im Fenster Compound List und Compound

Compound List und Compound Identification Results auf die

Identification Results an. Schaltflache Show Library Search

Columns (¥ ).

b Klicken Sie in den Symbolleisten
Compound List und Compound
Identification Results auf die
Schaltflache Hide Empty Columns

()

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 Deconvalutio
@] | | 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 Segquences i [ Automatically Show Columns | [53] | 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 fa o5
Reports e i 510 630 760 890 1020 1151 1281 1541
Find Compounds A 3 X108 |Cpd 2: Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200..
Find Compounds by Formula c 25
Remove Library 510 620 760 890 1020 1151 12 54
e = o 510 630 760 890 1020 1151 128.1 154.1
e = Settings | Scomn xmf 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 |
Abb. 32 Verbindungen in der Datendatei MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D und die Ergebnisse der
Bibliothekssuche
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Finden und identifizieren

Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus identifizieren

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
3 Wechseln Sie zur Compound a Klicken Sie in der Hauptsymbolleiste
Details View, um die Verbindungen auf B Compound Details View .
zu prifen. b Schlielen Sie das Fenster Compound
Fragment Spectrum Results.
4 Priifen Sie die Ergebnisse in der a Klicken Sie im Fenster Compound * Weitere Informationen zur
Compound Details View. Chromatogram Results auf das Symbol Compound Details View finden Sie
Overlaid. in der Online-Hilfe. Die Compound
b Blenden Sie die Ergebnisse im Fenster Details View ist sehr hilfreich, wenn
Compound ldentification Results ein. Sie die Ergebnisse des Find by
Formula-Algorithmus mit einer im
All lons-Modus erfassten
Datendatei betrachten.
| 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 Technigues 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 T TV P —— -
iz T4H CETH e T4 Score(lib) ¥H 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—ChIwuhmhewf\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
| <[ I =
! [Z] Methed Editor: Search Unit Mass Library % ||} EjjCompound MS Spectrum Results x

i (W) Search Library for Compounds ~| {3 | ¥ ~

P2 e zlo@[EamFEen =)k

A Lbrary Search | Search Resuifs | 4
Lbrary selection B =
C \MassHurier\Lbrary'demol

04
7 07
B 064
(R 05]
044
Settings | Seoring 03]
024
Search criteia
014
71 Enable screenina 7] Adiust Score 52 ol
a i v
R Method Explorer: GC_GTOF.. 5] Method Editor: Search Unit M.

Cpd 2: Biphenyl: +El Compound Spectrum (8.037-8.121 min) MSD_mix_4stds_DG_spl200.

10}

Scan (8.037-8.121 min, 26 Scans) MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0
5

2070312 281.0433

3 -ecceen X108
[ +EIC(49.5162-52.025. 154,
3 iciz
2
o] mos
[CE Hal
ol L
X105 |Cpd 2 Biphenyl: +EI
- 154,
6
4
2
i i s
2bs sbe 807 efs eby 1 i1 50 100 1
Counts vs. Acquisition Time (mir)

0 200 250 300 350 400

Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

450 500 550 600

Abb. 33

Compound Details View mit Verbindungen in Datendatei MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 13. Verbindungen mit dem Search Library-Algorithmus identifizieren

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

5 Wechseln Sie wieder zur Navigator + Klicken Sie in der Hauptsymbolleiste
View. auf die Schaltflache
EH Compound Details View .

6 SchlieBen Sie die Datendatei. a Klicken Sie auf File > Close Data File. + Wenn Sie diese Ergebnisse
b Klicken Sie auf No. speichern mdchten, siehe ,,Aufgabe
17. Ergebnisse speichern” auf
Seite 74.
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Finden und identifizieren 2

Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM)

Der Find Compounds by MRM-Algorithmus identifiziert Verbindungen in
MRM-Daten aus einem Triple-Quadrupol. Der Algorithmus sucht mithilfe der
MRM-Uberginge nach Verbindungen. Alle Verbindungen in der
Erfassungsmethode werden extrahiert und in der Compound List angezeigt.
Verbindungen werden nicht auf Basis der Ergebnisse der
Chromatogrammintegration eliminiert. Sie konnen den Find Compounds by
MRM-Algorithmus nur auf Daten anwenden, die mit MRM-Ubergéingen erfasst
wurden. Der MRM-Algorithmus nutzt Informationen, die in der Datendatei
vorliegen, wenn die Datendatei eine MRM-Datendatei ist.

Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM)

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Offnen Sie das TIC fir die
Datendatei Pest - STD 200 MIRM.d.

a Wenn das Programm nicht geéffnet
ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

b Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei Pest - STD 200 MRM.d.

¢ Deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Load result data und klicken Sie auf
Open.

Beim Arbeiten mit GC/QQQ-Daten
verwenden Sie den allgemeinen
Arbeitsablauf. Beim Arbeiten mit
GC/Q-TOF-Daten konnen Sie
entweder den allgemeinen
Arbeitsablauf oder den GC/Q-TOF
Compound Screening-Arbeitsablauf
verwenden.

; /\ Chromatogram Results =
ie ot QBB C[AAD e o -[o]l AL LR % R B S v =
x103 |+EI TIC MRM CID@™ (™ ->~) Pest - STD 200 MRM.D
6
o
2
oLt fir L
3 i 5 6 7 [ 9 10 1 12 [ 14 15 13 17 12
Counts vs. Acquisition Time (min)
Abb. 34 TIC-Chromatogramm aus Pest - STD 200 MRM.d

2 Konfigurieren Sie die
Benutzeroberflache zum Einsatz
mit GC-Daten.

* Folgen Sie den Anweisungen in
.Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir
GC/MS-Daten konfigurieren” auf
Seite 12.
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM)

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
3 Finden Sie Verbindungen mitdem a Wahlen Sie im Fenster Method + Sie kénnen den Bereich des
MRM-Algorithmus. Explorer die Option Find Compounds > Chromatogramms auswéhlen, wo
Find by MRM. Sie Verbindungen finden méchten.
b Klicken Sie auf die Schaltflaiche Group + Sie kénnen den gesamten
transitions by compound name. Ergebnissatz fiir eine gefundene
¢ Klicken Sie auf die Registerkarte Verbindung extrahieren, wenn Sie
Integrator. die Verbindung markieren und die
d Wabhlen Sie den Integrator Agile. Menioption Compounds > Extract

Complete Result Set wahlen.

{ |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 e
+ 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

1| Compound Automation Steps 4 ka m v

Abb. 35 Registerkarte Integrator im Abschnitt Find by MRM des Method Editor

e Klicken Sie auf (B, um den Find + Das Programm zur qualitativen
Compounds by MBRM-Algorithmus auf Analyse findet unter diesen
die Datendatei anzuwenden. Bedingungen 28 Verbindungen.

f Klicken Sie ggf. auf den Befehl View >
Compound List.

g Klicken Sie ggf. auf den Befehl View >
Compound Identification Results.
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Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM)

Finden und identifizieren

2

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

4 Untersuchen Sie die Verbindungen.
Siehe Abbildung 36 auf Seite 63.

a Waihlen Sie in der Symbolleiste MS
Spectrum Results im Feld Maximum
number of list panes den Wert 2.

b Klicken Sie in den Fenstern Compound
List und Compound Identification
Results auf das Symbol Automatically
Show Columns.

¢ Klicken Sie im Fenster Data Navigator
auf die erste Verbindung.

d Wenn das Fenster Data Navigator
ausgewahlt ist, wechseln Sie die
Verbindungen mit den Pfeiltasten.

+ Das Prakursor-lon wird in der Spalte
Precursor (Acq Method) und das
Produkt-lon in der Spalte Product
(Acq Method) im Fenster
Compound Identification Results
angezeigt.

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - Defautt.m (== EcE =
i File Edit View 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
{ 2A Data Navigalor x ” &} Compound List x
Sort by Data Fie - Automatically Show Colurnns || 145 | & 51| @ &% \\ |
5-[¥] Pest - STD 200 MRM.D B
use, G ) ShowHide + Cpd’ 78 IDSource 7®  MNeme 78 RTVH mz ¥ Polarity 7 Height V8 Width 78 miz(prod) Y8 CE 78 Algorithm 7
U W 3 Aca trifualin| 5.863|  306]  Positive 57386 0184 264 10 MF—
4 Aea chlorpropham | 556|  213]  Positive 76755 0143 71 5 MF
B 5 Acq BHC Beta| 6645  213)  Postive ©s5a3) 0122 123 10 WF
A 3 Carbofuran i
g 7 dizzinon Positive MR~

<]

pd 4: chlorpropham

m,

pd 5: BHC Beta

pd E: Carbofuran

pd 7: diazinon

: 3 Compound Identification Resutts: Cpd 6: Carbofuran

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

pd B BHC gams delts e
pd 9: chlorpyriphos methyl

) [y] Cod 10: melacxon e
[ Cpd 11: vinclozolin

[#) Cpd 12: malathion
pd 13: fepropimerph |

1D Techniques Applied 5

Acg

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

100 164 148)® | Carbofuran|

e

pd 14: pendimethalin
pd 15: mecarbam

- [] Cpd 16: isofenphos-methyl - ||Z Chiomatogram Results | 6% Compound Identification Results: Cpd 6 Carbofuran |
[k Method Explorer: Defaultm x ||} = Method Editor: Find Compounds by MRM x ||; 111 MS Spectrum Results. x
[# Chromatogram A “||i (v Find Compounds by MRM ~| (3} | ¥ ~ Hv. Y t\Q@télfef\m\oo Zv\\ﬁﬂl%!
'+ Spectrum SonatoMoiss | PeskSpectnm | Resuts ||| x10% Cpd 5: BHC Beta: +EI MRM:T (E584-5 707 min, 19 Scans) CID@™ (2190000 > =) Pe.  *
= Optians A Integrator Peak Fiters B 183
¥ General |
Integrator selection - .
& Reports [hate _].| 1 m
= Find Compounds | L5y
E IE 0-
Find by Targeted MSMS a x10# [Cpd 6: Carbofuran: +EI MRM:2 (6 492-6.683 min. 23 Scans) CID@™ (1640000 -> ™) P
Find by Chromatogram Deconvelution i1 1430000
Find by MRM Fy 24
Find by Integration A ol 131.0000
'+ Find Compounds by Formula L4 @ ‘
e 80 100 120 140 160 180 200 20 240 260
- Counts vs. Mass-to-Charge (m'z) -
+ Compound Automation Steps K i ' i Spectral Difference Results_ ]| MS Spectrum Resuts

Abb. 36

Finden durch MRM-Ergebnisse
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 14. Verbindungen finden durch MRM (nur MRM)

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
5 SchlieRen Sie die Datendatei. a Klicken Sie auf File > Close Data File. + Wenn Sie diese Ergebnisse
b Klicken Sie auf Close. speichern mochten, siehe ,,Aufgabe
17. Ergebnisse speichern” auf
Seite 74.
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Finden und identifizieren 2

Aufgabe 15. Verbindungen durch Integration finden
Der Find Compounds by Integration-Algorithmus identifiziert Verbindungen

auf Basis der Integrationsergebnisse. Eine Verbindung wird fiir jeden Peak
erstellt, der vom Integrator identifiziert wird.

Aufgabe 15. Verbindungen durch Integration finden

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

1 Offnen Sie das TIC fiir die Datendatei a Wenn das Programm nicht geéffnet + Beim Arbeiten mit GC/QQQ-Daten

MSD_mix_4stds DG_spl200_03.d.

ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im GC-Beispieldatendatei-
Ordner auf die Datendatei Pest - STD
200 MRM.d.

Deaktivieren Sie das Kontrollkastchen
Load result data und klicken Sie auf
Open.

verwenden Sie den allgemeinen
Arbeitsablauf. Beim Arbeiten mit
GC/Q-TOF-Daten konnen Sie
entweder den allgemeinen
Arbeitsablauf oder den GC/Q-TOF
Compound Screening-Arbeitsablauf
verwenden.

¢ /\ Chromatogram Resulls x
P2 ot Al GEAalo e 1] eil]A LB % % B M =)
x107 |+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0

1

05

L ﬂ |

55 [ €5 ? 75 8 a5 9 95 10 105 1 ns
Counts vs. Acguisition Time (min)
Abb. 37 TIC-Chromatogramm aus MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d

2 Konfigurieren Sie die
Benutzeroberflache zum Einsatz

* Folgen Sie den Anweisungen in
.Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir

mit GC-Daten. GC/MS-Daten konfigurieren” auf
Seite 12.
3 Finden Sie Verbindungen mitdem a Wahlen Sie im Fenster Method + Sie kénnen den Bereich des

Integrationsalgorithmus. Explorer die Option Find Compounds >
Find by Integration.
b Wabhlen Sie den Integrator MS/MS .

(GC).

Chromatogramms auswéhlen, wo
Sie Verbindungen finden méchten.
Sie kénnen den gesamten
Ergebnissatz fiir eine gefundene
Verbindung extrahieren, wenn Sie
die Verbindung markieren und die
Meniioption Compounds > Extract
Complete Result Set wahlen.
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2 Finden und identifizieren

Aufgabe 15. Verbindungen durch Integration finden

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
i [} Method Explorer: Defaultm x Himmaiimr Find Compounds by Integration x
+ 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
L [ms/ms 0 -|a
I Find Compounds
Find by Targeted MSIMS Ogtions
Find by Chromatoaram Deconvolution This is a parameter less integrator.
Find by MRM
Find by Integration A
# Find Compounds by Formula
I Identify Compounds.
'+ Compound Automation Steps il 8

Abb. 38 Registerkarte Integrator im Abschnitt Find by Integration des Method Editor

¢ Klicken Sie auf {ij um den Find + Das Programm zur qualitativen
Compounds by Integration- Analyse findet unter diesen
Algorithmus auf die Datendatei Bedingungen 6 Verbindungen.
anzuwenden.

d Klicken Sie ggf. auf den Befehl View >
Compound List.

4 Untersuchen Sie die Verbindungen. a Wabhlen Sie in der Symbolleiste MS
Siehe Abbildung 36 auf Seite 63. Spectrum Results im Feld Maximum

number of list panes den Wert 2.

b Klicken Sie im Fenster Compound List
auf das Symbol Automatically Show
Columns.

¢ Klicken Sie im Fenster Data Navigator
auf die erste Verbindung.

d Wenn das Fenster Data Navigator
ausgewahlt ist, wechseln Sie die
Verbindungen mit den Pfeiltasten.
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Aufgabe 15. Verbindungen durch Integration finden

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
] (5] Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - 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

{ 2A Data Navigator x”@(:mwmu x
Sort by Data Fil - ; Automatically Show Colurnns |[/14 /G G | G2 G | @ | 52 5 \I .9
=1 V] MSD_mix_%stds_DG_spl200_02.D - =
o e i Showlide 8 Cpd’ 78 File Ngorithm ¥ Label ¥= 7
[@An +TIC Scan Find by Integration E ¥
@ +TIC Sean 2| MSD_mix_stds_DG_spl200_03.0 1540769 Find by Integration| Cpd 2: 8.061 ‘E
3| MSD_mix_4stds_DG_spl200_030) 8113  Positive| 0| 780467 | Findby Imearstion|  Cpd 39113
2| MSD_mix_fstds_DG_spl200 020 221 Positive|  0OIE 880377 | Find by Intearation|  Cpd 4 9221
I 5| MSD_mix_4stds_DG_spl200 03D 9988  Posiive 0 780489 | Find by Integration|  Cpd 5 9.928| i
O ] | v
i /A Chromatogram Resuts x
(2o tlaEwl elEaloc o] e[E]d A 2% K s Mine =
X107 |+EI TIC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.0 ]
o
@
054 ’\
o
3 &5 7 75 : 85 $ 95 0 105 i 115
Counts vs. Acquisition Time (mir) -
£} 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 Delay Tme | Peak Spectum Edracton | Chamge State | Resus ||| x10% |+El Scan (55585565, 5,598-5.608 min, 7 Scans) MSD_mix_¢stds_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 b1 0478 b
: T 3 Options = 0 — - -
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 Decomvolution This is 2 parameter less integrater. 1540765
Find by MRM B =
Find by Integration A ‘1? 280867 207,031
# Find Compounds by Formula B B b | gepees
e — s 100 150 200 250 300 3:/0 40 4% 500 550 600
Counts vs. Mass-o-Charge (mz) -
+| Compound Automation Steps 3 ||| F# Sreciral Difierence Resulis: Cpa 1 | MS Spectrum Resulis
Abb. 39 Finden durch Integrationsergebnisse
5 SchlieRen Sie die Datendatei. a Klicken Sie auf File > Close Data File. + Wenn Sie diese Ergebnisse
b Klicken Sie auf Clese. speichern mdchten, siehe , Aufgabe

17. Ergebnisse speichern” auf
Seite 74.
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Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren

durchsuchen

In dieser Aufgabe integrieren und extrahieren Sie zuerst Peak-Spektren aus
einer GC/Q-TOF-Datendatei. Dann erzeugen Sie fiir jedes der Peak-Spektren
mogliche Formeln.

Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Offnen Sie das TIC firr die Datendatei
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.

2 Integrieren und extrahieren Sie
Peak-Spektren.

Wenn das Programm nicht gedffnet
ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei
MSD_mix_4stds_DB_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Load result data und klicken Sie auf
Open.

Klicken Sie im Fenster Method
Explorer auf den Abschnitt
Chromatogram > Integrate (MS).
Klicken Sie auf die Registerkarte Peak
Filters.

Klicken Sie auf die Schaltflache Peak
height.

Markieren Sie das Kontrollkdstchen
Relative height.

Markieren Sie das Kontrollkastchen
Limit (by height) to the largest und
geben Sie 4 ein.

Klicken Sie auf Chromatograms >
Integrate and Extract Peak Spectra.

* Wenn das Kontrollkastchen Load
result data nicht verfiigbar ist,
wurden keine Ergebnisse in der
Datendatei gespeichert.
Anweisungen zum Speichern von
Ergebnissen siehe ,Aufgabe 17.
Ergebnisse speichern” auf Seite 74.
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Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen
Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
3 Erzeugen Sie Formeln fiir jedes der a Klicken Sie im Fenster Method + Sie konnen die vorhergesagten
Peak-Spektren. Explorer auf Identify Compounds > Isotopenhaufigkeitsverhaltnisse im
Zeigen Sie die Spectrum Generate Formulas. Spektrumplot sehen, wenn Sie auf
Identification Results List an. b Klicken Sie im Fenster Method Editor das entsprechende m/z zoomen.
SchlieRen Sie das Fenster MS auf die Registerkarte Charge State Weitere Informationen finden Sie in
Spectrum Results. und wahlen Sie Common organic der Online-Hilfe.
molecules als Isotope model. + Das Symbol Run @ in der
Hinweis: Um dieselben Ergebnisse ¢ Markieren Sie im Fenster Data Symbolleiste Method Editor
wie in Abb. 41 zu erhalten, achten Sie Navigator alle Spektren im Abschnitt ermoglicht lhnen manchmal, eine
darauf, dass Sie Common organic User Spectra. Aktion aus einem Satz moglicher
molecules als Isotope model gewahlt d Klicken Sie auf den Befehl Identify > Aktionen auszuwahlen.
haben. Generate Formulas from Spectrum Beispielsweise sind zwei
Peaks oder die Schaltflaiche Generate verschiedene Aktionen moglich,
Formulas from Spectrum Peaks (¥}, wenn Sie in diesem Abschnitt auf
um den Algorithmus auszufiihren. das Symbol Run klicken. Wenn Sie
e Klicken Sie ggf. auf das Symbol auf den Pfeil klicken, wird eine Liste
Spectrum Identification Results _L"_ﬁ mdglicher Aktionen angezeigt, und
oder den Befehl View > Spectrum Sie konnen wahlen, welche Aktion
Identification Results. ausgefihrt werden soll. Bei
f Klicken Sie in der Symbolleiste des Auswahl einer anderen Aktion aus
Fensters Spectrum ldentification der Liste andert sich die
Results auf die Schaltflache Standardaktion. Wenn Sie einfach
Automatically Show Columns. auf die Schaltflache Run klicken,
g Klicken Sie im Fenster Spectrum wird die Standardaktion ausgefiihrt.
Identification Results auf das Symbol < Sie kdnnen die Breite einer Spalte
Hide Empty Columns Iﬂ%‘ andern, indem Sie die Linie ziehen,
h Wahlen Sie C6 H13 als bestes die benachbarte Spalten trennt.
Ergebnis (Best). + Sie kénnen eine Spalte durch
i Blenden Sie die Tabelle fir diese Ziehen des Spaltenkopfes
Zeile ein. verschieben.
j SchlieRen Sie das Fenster Method + Sie kénnen eine Spalte l6schen,
Editor. indem Sie in der Tabelle im
k Priifen Sie die Formeln und lonenarten, Kontextmenii auf Remove column
die Gber vielen Peaks im Fenster MS klicken.
Spectrum Results angezeigt werden.
Alle Formeln und lonenarten haben
dieselbe Farbe wie das Spektrum.
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Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen

Schritt

T Agtert MassHunter Qualitative Analysis 0600 - GC_UTOFm

i File Edit View Find ldenbfy Spectra Chromatograms Method Wizards Acbons Configurabon Tools Help

P = o e I M (0 N E- W e
;T D Naveigees

| S0t by e Fie

| = [ MED_min_2stds_DG_sol200 030
S e——
Wif «TIC S<an

Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
== e
# [ [5] 5 [A]@[0]] 5 ok R GG G[H]@ | f[E oo view || compound detais view
=4IL.... S0 wm) S “.
E Automatically Show Catornrs | 1511 Sl 5811 6 @1 O
P Best V& DScuce TH Fomula T4 Speces TE miz T Scoe' T T+ Sowe (MFG) T+ f
o s E

=8 '.':.':IH Species T8 miz T8 Score o, sburd) T8 Score jmass] T8 Score (MF MS) W Scoen (MS) V8 Score (MFG)Y 74 Scere fiso. spacag] T Hey
= M | 51012 [smon 9928 | Em [Em |n |21€
Wil + Sean (9203 ... min) Sul = T - L -
Bl » Scun (379:4.363 .. il 206 28713 | 18 100 | 281012 02 n6mE |00 EG
4388 62 66 106 02 T |5z
402 |82 |82 &7.108 IEE] | 536 02 |62
Besl T DSwce TR Fomuls T8 Speces T8 miz T8 Score’ T8 Ol (ppn) T4 Scors (MFG) T
3 |- MFG | csHm | M 710061 | %631 | 692 | 9631 | <
J ‘ m »
ET At
 1l1 MS Spectrum fesults *®
f2 e 36w
2104 OB HIZ oFI 5S¢ . 5 555 n, 75
= 25
£ [ Mt Expless: GC_OTOF m "
2
@ 10F tom 3
Seiot wposnd soreening A 15 o e
) [CE HY 3.
A 1 o 277 ICEHTI e hitage o
ol 03 IC6 10} 083G el S3.0686  4.0411
|t Spectrum 05 06 K l IC8 Hidp ICTHT  [CTHER [C7HY+ [CEHE Ol
+ General B L | 1
7 A103 +El Scan (8.037-0.044, B.0BB-5 110 min, 13 Scans) MSD_mix_4s1ds_DG_spl200_03.0 Subtrsct
| Reports i
+ Fnd Compaunds. ‘2:
+/ Find Compuunds by Formula A 1
075 1
_ Wentify Lompounds | 0. SR 06 H1
Search Unit Mass Library A 0z J 3) 30471
& = | o . \ . Al | i ik 3 allus | il
3 s 805 01 815 &2 @5 3 B35 64 BA5 85 855 9 965 B 5 59 995 U9 B95 S0 WH 91 915 $ w6 93 @5 W W5 B
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o N e e

Abb. 40

4 Fiihren Sie eine Bibliothekssuche
fiir die Peak-Spektren 1 bis 4 durch.

70

Formelergebnisse fiir Peaks 1 bis 4 erzeugen
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Der Method Editor wird

a Klicken Sie im Fenster Data Navigator ~ *
auf User Spectra. automatisch geoffnet, wenn Sie auf
b Klicken Sie im Fenster Method einen Abschnittim Method Explorer
Explorer auf Identify Compounds > klicken.
Search Unit Mass Library.
¢ Achten Sie darauf, dass eine giiltige
Bibliothek ausgewahlt ist.
d Klicken Sie im Hauptmenii auf
Identify > Search Library for Spectra.
e SchlieRen Sie das Fenster Method

Editor.




Finden und identifizieren

Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen

2

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

5 Andern Sie die sichtbaren Spalten.

a Klicken Sie mit der rechten Maustaste

auf das Fenster Spectrum
Identification Results und klicken Sie
auf Add/Remove Columns. Markieren
Sie im Dialogfeld (Enhanced)
Add/Remove Columns die Spalten, die
Sie anzeigen mochten. Klicken Sie auf
0K.

SchlieRen Sie das Fenster Method
Editor.

Klicken Sie im Fenster Spectrum
Identification Results auf das Symbol
Hide Empty Columns Iﬂﬁf

Priifen Sie die Formeln und lonenarten,

die Giber jedem Peak im Fenster MS
Spectrum Results angezeigt werden.

Wenn Sie den Befehl Remove
Column verwenden und eine Daten
enthaltende Spalte entfernen, zeigt
die Software diese Spalte
automatisch neu an, wenn die
Funktion Automatically Show
Columns aktiviert ist.

Der LibSearch-Algorithmus wird im
Abschnitt Combine Identification
Results der Methode stark
gewichtet. Sie kénnen das beste
MFG-Ergebnis manuell wéhlen oder
die Art andern, in der
Identifizierungsergebnisse
kombiniert werden.
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Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
1 Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m =R
: File Edit View Find Identify Spectra Chromatograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
(3 d sl aFERE e R[] [E] e (Al A o i G 6 [0 & | 8 [ NavgstorView | B Compound Desils View
{ 2A Data Navigator x| K - 8044 __ min) Sub x
Sort by Data Fie ~||: I8 Automatically Show Colurmns | [4] | | | |
E MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D Sulometca Show 2o ‘ MY 2= an =
ser Chromatograms Best ¥# IDSource T# Formula ¥R Species TR miz ¥ Score™ 78 Diff (ppm) ¥+ Score (MFG) ¥ 8 -
@+ TIC Sean BlT0  LiSsachMPG Ci2Hi0  Me sty 762 o2 =% | E
ser Spectra ame W Library v 4 Score (Lib) ¥ |
[@]ulw + Scan (5.568, 5.595 min) Sub
@ | Biphenyl |demol |76 | 7136 |
+Scan[5253 min) Sub Species Y miz ¥ Score (iso. abund) T+ Score (mass) T+ Score (MFG, MSIMS) T+ Score (MS) ¥+ Score (MFG) ¥ ¥+ Score (iso. spacing) ¥+ Abu
ST i, S B M | 1540769 | 88.12 |54 | 9556 5,56 9238 1871
19758.8 : 87.8 : 100 . 184.0777 . 08 . 193904 T 100 1 86.2 1 WSA.D?EB- 5
2587.2 ns 131 155.0811 0 27663 143 123 155.0811 | L
1555 07 08 156.0845 -24 2% 15 13 156.0863 | -1
57 0 0 157.0879 [ 546 03 02 157.0916 | -2
Best V& IDSource T4  Formuls W4 Species T8 miz W8 Score’ T4 Diff (ppm) T8 Score (MFG) 74 p
IEal ' . . : . . : : : b
/. Chromatogram Results 1} Spectrum Identification Resulls: + Scan (8.037-8.044 _min) Sub |
i 11| MS Spectrum Resulis X
5 Method Explorer: GC_QTOF.m x[fa ot a B C[aE]aoc 1o [m]o]R m[P]% % wl el
GC/Q-TOF Compound Screening R x10# |Biphenyl: +E| Scan (8.037-8.044, 8.088-8.118 min, 13 Scans) MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 Subtract i
e a “ Pz
'+ Spectrum 184
'+ General 154 \ 7 ‘
= 14 | |
& fevorts (- . i : |
¥ Find Compounds 1 L
Find Compounds by Formula A 084
0.64 760311
= Identify Compounds 04] C6 Hd}l+ ‘Eéga@;“
|Search Unit Mass Library A‘ 0.24 : 207.0311 253.0146 231.0601
Conei s Eoralas L4 Dfﬂ_-lllgmﬂll” Lol hl 0 A A I —
60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440 460 480 500 520 540 560 580
Combine Identification Results (Bt o [ e e e ) )
Gl und Steps — || P Spectral Difference Results: + Scan (2.037-8.044  min) Sub || MS Spectrum Results
Abb. 41 Ergebnisse fiir Bibliothekssuche und Erzeugen von Formeln fiir die ersten Peak-Spektren
6 Priifen Sie die Ergebnisse fiir jedes a Klicken Sie auf View > MS Spectrum - Die Fragmentionen werden im
Spektrum im Fenster MS Peaks Peak List 1. Fenster MS Spectrum Results in
One. b Klicken Sie mit der rechten Maustaste Griin angezeigt
und klicken Sie auf Add/Remove * lon Type kann den Inhalt Molecular
Columns. lon oder Fragment lon haben oder
¢ Achten Sie darauf, dass die in Abb. 42 leer sein. Im Falle von Fragment lon
gezeigten Spalten in der Liste Show zeigen die Spalten Loss Formula
these columns enthalten sind. und Loss Mass die Formeln und
d Sortieren Sie nach der Spalte lon Type. Masse an, mit denen vom
e Wenn lon Type den Inhalt Fragment Molekular-lon aus dieses lon
lon hat, werden die Formula & lon ermittelt wird. Die Spalte Formula &
Species im Fenster MS Spectrum lon Species zeigt die Formeln und
Results in Griin iiber jedem Peak lonenarten fiir dieses lon an.
angezeigt.
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Aufgabe 16. Formeln erzeugen und Bibliothek nach Peak-Spektren durchsuchen

2

Anmerkungen

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen
i 1l MS Peaks One: + Scan (8.037-8.044 . min) Sub

miz -+ Species © Abund 1 Abund % 4 Z+ Formula+ Diff (ppm)+ Formula & lon Species + Loss Formula+ Loss Mass+ lon Type © 4
154 0769 M+| 1939038 100 1| Ci12H10 502 | [C12 H10}+ Molecular lon
155.0811 M+| 276628 1427\ 1| CizH10 -029| [C12H10]+ Molecular lon
156.0869 M+ 29597 153| 1| CizH10 -15.58| [C12 H10}+ Molecular lon
[SHISIEEE Me|  39545| 704 1 (e 2224 [C3 Haj- TS5 113 Fragment lon
43.055 M+ 866.15| 447 1 C3IH7 -17.85| [C3HT}+ CSH3 m Fragment lon
50.0158 M- 72518 376 1| CaHz -1444] [C4 Ha)- CeHg 104.1 Fregment lon
51.0224 M| 209354 08 1| C4H3 975 [C4 Ha CaH7 1031 Fragment lon
520275 M| 31044 16 1| C4H3 -2203[ IC4 Ha)- CaH7 1031 Fragment lon
52.0298 M+ 183 3—5| 095 1 CaH4 19.09 [C4 H4)+ C8He 102 Fragment lon
53.0388 M+ 152 E’I o7e| 1 C4H5 -442| [C4 HE)+ C8H5 101 Fragment lon
540472 M+ 183 45 095 1 CaHE -1424/ [C4 HE}+ CaH4 100 Fragment lon
55 0551 M+ 63113 32| 1 C4H7 -1671| [C4 HT}+ C8H3 89 Fragment lon
56.0626 M+ 404 96| 208 1 C4HB -963 | [C4 HE)+ CaH2 88 Fragment lon
62.0152 M+ 7N 092 1 C5H2 -145| [C5 H2)+ C7HE 821 Fragment lon
630234 M+| 102138 527| 1 C5H3 -7.31| [C5 H3)+ C7H7 911 Fragment lon
64.0309 M+ 511.22f 264 1 C5H4 -3.01| [C5 H4)+ C7He 20 Fragment lon
65038 M| 67014 346 1| C5H5 .85 [C5 HEl- C7HS E Fregment lon
67.0548 M+|  609.95| 315 1| CsH7 -8.15[ ICE HT C7H3 [ Fragment lon
£9.0706 M| 141151 728 1| C5H9 ~T1.16[ IC5 Hal+ C7H 8 Fragment lon
70.078 M+ 519.14f 268 1 C5H10 -365| [C5 H10}+ c7 84 Fragment lon
740157 M+ 238 29| 432 1 CEH2 -7.82| [CE H2)+ CeHE 80.1 Fragment lon
75.023 M+ 92871 478 1 CEH3 -0.85| [CE H3)+ CEH7 791 Fragment lon

x

,

Abb. 42

Tabelle MS Peaks One mit den Spalten lon Type, Loss Formula, Loss Mass
und Formula & lon Species

7 (Optional) SchlieRen Sie die
Datendatei.

Sie kdnnen mit der nachsten

Aufgabe fortfahren, um das

Speichern von Ergebnissen zu

lernen.

a Klicken Sie auf File > Close Data File.
b Klicken Sie auf Close.

* Wenn Sie diese Ergebnisse
speichern mdchten, siehe ,,Aufgabe
17. Ergebnisse speichern” auf
Seite 74.
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Aufgabe 17. Ergebnisse speichern

In dieser Aufgabe speichern Sie die Ergebnisse fiir die aktuelle Datendatei.

Aufgabe 17. Ergebnisse speichern

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

1 Speichern Sie die Ergebnisse fiir a Klicken Sie auf File > Save Results. + Sie kénnen nur einen Satz von
die aktuelle Datendatei und b Klicken Sie auf File > Close Data File. Ergebnissen mit einer Datendatei
schlieRen Sie die Datei. speichern. Wenn Sie bereits

Ergebnisse mit der aktuellen
Datendatei gespeichert haben,
werden diese Ergebnisse
tiberschrieben, wenn Sie auf File >
Save Results klicken.

2 Offnen Sie die Datendatei und a Klicken Sie auf File > Open Data File.
laden Sie die Ergebnisse. Das Dialogfeld Open Data File wird
geoffnet.

b Wahlen Sie eine Datendatei. Wahlen
Sie fir dieses Beispiel die Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.

¢ Markieren Sie das Kontrollkdstchen
Load result data.

d Klicken Sie auf die Schaltflache Open.
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Aufgabe 17. Ergebnisse speichern

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Open Data File ===
Lookin: [ Ju GC =] O[] =4
1 MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
2 i Pest - 200 - Scan.D
ks L Pest - STD 200 MRM D
Recent fiems |71/ peet Ghrawb-01 SPIKED 1 ppb - 1ulin.D
Documents
@
Deskiop
=l
Computer
& File name: MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 -
Hetwork Files of type: | Data Fles (d) -] [ Concel ]
Options
Sample Information
© Load results method Sample Name
@ Use current method User Name GCMSTRAINING 10%admin
Sample Position © 1
Load result data
| Run File Opent ac{tﬂ from Description : ; )
selected method Das Kontrollkdstchen Load result data ist markiert.
Abb. 43 Dialogfeld Open Data File
3 Untersuchen Sie die Ergebnisse. a Klicken Sie auf das Fenster Spectrum -+

Identification Results.
b Prifen Sie die Ergebnisse.
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Aufgabe 17. Ergebnisse speichern

Schritt

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GC_QTOF.m

Ausfiihrliche Anweisungen

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

i i E S s EE Y |@f5\@\ﬁ4|,&$§é Rl @;g,\y Navigator View | B Compound Detals View

Anmerkungen

=8 H =)

o

i %A Data Navigaior

. 8.044 .. min) Sub

x|

Sott by Data File

= | 2 [ Automatically Show Columns | 1481 5 51| G & | @ @ I[se]

£ [¥] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D
User Chromatograms

ser Spectra

[#]1lu + Scan (5,568, 5,595 min) Sub

MM + Scan (8.037-8.044 __ min) Sub

[@1l +Scan (9.203 ... min) Sub

Best ¥ IDSource ¥+

Formula

TH N
|78

s 7+ Score (Lib) 7+
| 7138 |

[l + Scan (9.579-8.983 ... min) Sub
B; 3

7 Species TR mz ¥R ScoreT ¥R Diff (ppm) ¥R Score (MFG) ¥R

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

Name W+ Libra
‘B\pherzy\ \deml

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

L

oo »

Combine |dentification Results

60

@ \ M+ \1540755 \ 9812 \ 9542 |5555 \55 56 9238 197!
Best 8 IDSource T+ Formula ¥+ Species T+ miz Y8 Score™ 78 Diff (ppm) 7+ Score (MFG) ¥ =
m |C MFG C11H120 M 160.0878 | 17.31 247 8.53
B |C MFG C5H11 M+ 71.0860 | 16.56 657 8281
[ MFG C7HO [ 101.0011 | 14.96 1135 7478
r MFG CTHTS [ 991165 | 1472 02 7262
@ |C MFG CTH3S [ 1189931 | 14.47 1304 72.37
= MEG canT e EI EETES &1 Ti7R
jz‘f [} 1 »
/A Chromatogram Results 1} Spectrum Identification Resulls:  Scan (8.037-8.044 . min) Sub |
i 111 MS Spectrum Results
B Method Explorer GC_QTOFm x[i2 o tla@Bw €A oc 1z m]le]R mlF]% % @l =l
GC/Q-TOF Compound Screening A |l x10¢ [Biphenyl: +El Scan (8.037-2.04, 2.088-2.118 min, 13 Scans) MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D Subiract
224 154.0763
Chromatogram A 2l [C12 H10}+
+ Spectrum 184
'+ General 16
@ 144
¥ Reports
E 124
¥ Find Compounds 1]
Find Compounds by Formula A 084
064 O
= Identify Compounds Al CE Ha+ o0
Search Unit Mass Library Al 024 L | 207.0311 014 331.0601
Generate Formulas n D—.Lll-_.LM;_“ bbbl o )

80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440 460 480 500 520 540 560 580

Counts vs. Mass-to-Charge (miz)

7 und

Tt Spectral Difference Results: + Scan (2.037-8.044  min) Sub gl] MS Spectrum Results

Abb. 44

4 SchlieRen Sie die Datendatei.

5 Offnen Sie die Datendatei erneut
und laden Sie die Ergebnisse nicht.

76

a
b

Klicken Sie auf File > Close Data File.
Klicken Sie auf Close.

Klicken Sie auf File > Open. Das
Dialogfeld Open Data File wird
geoffnet.

Waihlen Sie eine Datendatei. Wahlen
Sie fir dieses Beispiel die Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Load result data.

Klicken Sie auf die Schaltflache Open.

Ergebnisse fiir Bibliothekssuche und Erzeugen von Formeln fiir die ersten Peak-Spektren

Wenn Sie keine Ergebnisse laden,
wird standardméRig ein TIC
gedffnet, wenn Sie eine Datendatei
offnen. Wenn Sie das
Kontrollkdstchen Run ‘File Open’
actions from selected method
markieren, werden stattdessen die
Dateioffnungsaktionen ausgefihrt.
Weitere Informationen finden Sie in
der Online-Hilfe.
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Finden und identifizieren 2

Aufgabe 17. Ergebnisse speichern

Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.05.00 - GC_QTOF.m = e

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 ”EAChrmuilogmM x

Sort by Dta Fie Tlie ot a[Et ¢ ERA 0 e 1oz [T 5K E[R]% K B e Mines =

User Chromatcgrams %107 |+EI TIC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D

N 7ic <o ulf
=) 19

09

08

tra

0 o

55 [ 65 7 75 g 85 3 95 10 105 il 115
Counts vs. Acquisition Time (min)

A Chromatogram Results [ 1} Spectrum Identification Resuls |

i 111 MS Spectrum Results x

i2 e Q@Y wEaloc o [n]]e]e m il s =l

i £} Method Explorer- GC_QTOF.m

x

6C/Q-TOF Compound Screening i
Chromatogram A

[Search Unit Mass Library Al

Generate Formulas

Combine |dentification Results

¥ € und Steps = || 4 Spectral Difference Results ]| MS Spectrum Resulis

Abb. 45 Ergebnisse fiir Bibliothekssuche und Erzeugen von Formeln fiir die ersten Peak-Spektren

6 SchlieBen Sie die Datendatei. a Klicken Sie auf File > Close Data File.
b Klicken Sie auf Close.
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Einarbeitungshandbuch

3
Verwenden von Workflows, Exportieren
und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen
Arbeitsablaufs einrichten und ausfihren 80

Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren 86

Aufgabe 20. CEF-Datei exportieren 90
Aufgabe 21. Analysebericht drucken 92
Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken 95

Im Rahmen dieser Aufgaben lernen Sie, wie Sie eine qualitative
Analysemethode einrichten und ausfithren. Anschlief3end 6ffnen Sie eine
Datendatei, um die Aktionen innerhalb der automatisierten Methode

auszufithren.

Fir diese Beispiele werden zwei verschiedene Arbeitsabliufe verwendet.
Weitere Informationen finden Sie unter ,Arbeitsablaufe” auf Seite 109.

Der allgemeine Arbeitsablauf unterstiitzt GC/QQQ-, GC/Q-TOF- und
LC/MS-Daten. Der GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablauf unterstiitzt
GC/Q-TOF-Daten.

Jede fJbung wird in einer dreispaltigen Tabelle dargestellt:

Schritte — Lernen Sie das Programm mit diesen allgemeinen Anweisungen
selbstiandig kennen.

Ausfiihrliche Anweisungen — Verwenden Sie diese, wenn Sie Hilfe ben6tigen
oder beim Lernen lieber schrittweise vorgehen méchten.

Anmerkungen - Hier finden Sie Tipps und weitere Informationen zu den
einzelnen Ubungsschritten.

Agilent Technologies 19



3 Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen
Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Wenn Sie das Programm Qualitative Analyse zum ersten Mal verwenden, wird
die Methode default.m geladen. Sie konnen entweder die ge6ffnete Methode
andern und speichern oder aber eine neue Methode 6ffnen, &ndern und
speichern. Die Methode default.m kann nicht tiberschrieben werden.

Sie kénnen auch festlegen, beim Offnen einer Datendatei bestimmte Aktionen
in der Methode auszufiithren. Beim Offnen einer Datendatei konnen Sie auch
die Methode laden, die zum Erstellen der mit der Datendatei gespeicherten
Ergebnisse verwendet wurde. Diese Methode wird beim Speichern der
Ergebnisse mit der Datendatei automatisch gespeichert. Der allgemeine
Arbeitsablauf kann mit GC/MS- oder LC/MS-Datendateien verwendet werden.

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
1 Offnen Sie das TIC fiir die a Wenn das Programm nicht geéffnet + Beim Arbeiten mit GC/MS-Daten
Datendatei Pest - STD 200 MRM.d. ist, doppelklicken Sie auf das Symbol kénnen Sie entweder den
MassHunter Qualitative Analysis. allgemeinen Arbeitsablauf oder den
Klicken Sie andernfalls auf File > Open GC/Q-TOF Compound
Data File. Screening-Arbeitsablauf
b Klicken Sie im verwenden.

GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei Pest - STD 200 MRM.d.

¢ Deaktivieren Sie das Kontrollkastchen
Load result data und klicken Sie auf

Open.

2 Konfigurieren Sie die + Folgen Sie den Anweisungen in + Wiahlen Sie fiir dieses Beispiel den
Benutzeroberfliche zum Einsatz .Aufgabe 2. Benutzeroberflache fiir allgemeinen Arbeitsablauf aus.
mit GC-Daten. GC/MS-Daten konfigurieren” auf

Seite 12.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

3 Richten Sie die Methode zum
Extrahieren eines
TIC-Chromatogramms ein.

Definieren Sie ein
TIC-Chromatogramm fir
MS-Daten.

4 Bearbeiten Sie die Methode, um
die Daten zu integrieren.
Beschrénken Sie die Integration
auf die vier hochsten Peaks.

a Wabhlen Sie im Fenster Method
Explorer die Option Chromatogram >
Define Chromatograms aus.

b Ldschen Sie das BPC-Chromatogram.

¢ Wabhlen Sie unter Type die Option TIC
aus.

d Stellen Sie sicher, dass MS Level auf
MS/MS gesetzt ist.

e Klicken Sie auf Add.

a Klicken Sie im Fenster Method
Explorer auf Chromatogram >
Integrate (MS/MS).

b Klicken Sie auf die Registerkarte Peak
Filters.

¢ Aktivieren Sie im Bereich Maximum
number of peaks das Kontrollkdstchen
Limit (by height) to the largest.

d Geben Sie 4 ein.

i [ Method Explorer: Defaultm X ||} [Zf Method Editor- Integrate (MSMS) X
= Chromatogram “ | (¥) integrate Chromatogram ~| {3} | ¥ = (4 | Methodltems~ | (2 Gg
Integrate (MS) | integretor | Suitabiity| & Peak Fiters | Resuits
Integrate (MSIMS) N Fiter on
ntegrate (GC) Pesk height @ Peak ares
Smooth
Exclude Mass(es) 10000]  counts
Calculste Signal-to-Noise ¢ of brgest perk
Define Chromatograms A
Area it
Extraction Data Format S
[] Absclute area == 10000  counts
| Spectrum
7] Relative ares = 1000 % of largest peak
| General
Masimum rumber of peaks
' Reports
= 7] Limit (by height) to the largest & tA
“I Find Compounds
I Find Compounds by Formula

Abb. 46

5 Testen Sie die Integration, um
sicherzustellen, dass nur 4
integrierte Peaks angezeigt
werden.

* Klicken Sie auf das Symbol Integrate
Chromatogram (}) , um die
Datendatei zu integrieren.

» Beim Aktualisieren eines Werts im
Bereich Chromatogram > Integrate
(MS) der Registerkarte Peak Filters
werden automatisch auch Werte in
anderen Bereichen des Method
Explorer aktualisiert. Diese
Bereiche werden mit blauen
Dreiecken gekennzeichnet.

Sie konnen auf das Symbol
Save Method klicken, um die
aktuelle Methode zu
speichern.

Registerkarte Chromatogram > Integrate (MIS/MS) > Peak Filters
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
6 Speichern Sie die Methode unter a Klicken Sie im oberen Menii auf + Beachten Sie, dass beim Speichern
iii_GCexercisel, wobei Sie “jii" Method > Save As. der Methode alle blauen Dreiecke,
durch lhre Initialen ersetzen. b Geben Sie iii_GCexercisel ein. die auf Wertanderungen in der
Klicken Sie auf die Schaltflache Save. gedffneten Methode hinweisen,

verschwinden.

7 Andern Sie den a Klicken Sie im Fenster Method + Falls Sie nach dem Speichern der
Peak-Spektrumhintergrund, um Explorer auf Spectrum > Extract Methode weitere Anderungen
das Spektrum zu verwenden, das (MS/MS). vornehmen, werden blaue Dreiecke
zu Beginn eines Peaks dargestellt b Klicken Sie auf Peak Spectrum hinzugefigt.
wird. Extraction (MS/MS).

¢ Wabhlen Sie fiir den
Peak-Spektrumhintergrund Spectrum
at peak start aus.

(2 Method Explorer: ph_GCexercisel.m x ” Method Editor- Exiract (MSMS) x
+ Chromatogram »|li ® Extract Peak Spectrum ~| (3} | 9 - 4 | MethodItems - | (=] i34
5 A Peak Spectrum Extraction (MS/MS) | Peak Location | Peak Fiters | Charge State . -

Spectrum e
S Speciato o - Sie konnen auf das Symbol

Atapex of pesk - -

B (51S) al| | meeetees Save Method klicken, um die
e Dda Eorrt © Average scans > 10 % of peak height

raction Data Formai

T0F spacta aktuelle Methode zu

macen=l Excludeif above 100 % ofseturefion .
— speichern.

@ In the miz ranges used in the chromatogram

Find Compounds A Amywhere

+ Find Compounds by Formula

7 In these miz ranges 100.0000 -2000.0000

~ 1dentify Compounds
= Never return an empty spectrum

Search Unit Mass Library

Generate Formulas

Peak spectrum background

MSMS [ Spectum at peak stat -la

Combine |dentification Results

+ Compound Automation Steps _||  Timerange: 0.000 |

Abb. 47 Registerkarte > Extract (MS/MS) > Peak Spectrum Extraction (MS/MS)

8 Testen Sie die + Klicken Sie auf das Symbol Extract
MS-Spektrumextraktion, um Peak Spectrum @ um die Aktion fir
sicherzustellen, dass ein den ausgewahlten Peak in der
Hintergrundspektrum subtrahiert Datendatei auszufiihren.
wird.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken 3

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

9 Speichern Sie die Methode.

10 Richten Sie die Methode so ein,
dass die Aktionen, deren
Parameter Sie soeben geandert
haben, beim Offnen einer
Datendatei automatisch
ausgefiihrt werden.

Listen Sie die Aktionen auf, die
beim Offnen dieser oder einer
anderen Datendatei ausgefihrt
werden sollen.

Hinweis: Schauen Sie im Method
Explorer unter General nach.

11 Testen Sie die unter File Open
Actions eingerichteten Aktionen.

» Zum Speichern der Methode stehen

+ Das Symbol Save Method wird in
drei Moglichkeiten zur Verfiigung: Abbildung 47 auf Seite 82 gezeigt.
i Klicken Sie im Method
Editor auf das Symbol Save
Method.
Klicken Sie mit der rechten
Maustaste auf den Method Editor,
und klicken Sie dann auf Save
Method.
Klicken Sie im oberen Menii auf
Method > Save.

Wihlen Sie im Fenster Method
Explorer die Option General > File
Open Actions aus.

Wahlen Sie in der Liste Available
actions die Option Integrate and
Extract Peak Spectra aus.

Klicken Sie auf die Schaltflache Add
[~_]. um die ausgewahlte Aktion in
die Liste Actions to be run zu
verschieben.

Sie kénnen auch auf die ausgewahlte
Aktion doppelklicken, um sie in die
andere Liste zu verschieben.

+ Die Chromatogramme und Spektren
werden nicht Gberschrieben. Neue
Chromatogramme und Spektren
werden hinzugefiigt.

Klicken Sie auf das Symbol Run File
Open Actions Now (I}, um die
Aktionen fiir die Datendatei
auszufiihren.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
 [£ Method Explorer- plh_GCexerciselm x”é@’u 1o Run Of le ,H
+ Chromatogram i (¥) Run File Open Actions Now =| 3} | ¥ + (4 | Method Items ~ 13§ . . . -
5 — A Die Liste Actions to be run enthalt
Eutroct () B ok speds - zwei verschiedene Aktionen.
B R g — Die erste Aktion dient zum
draction Data Format Smooth Chromatograms - - =
S\ ceneral oo o e Extrahieren der definierten
Find Compounds by Targeted MS/MS .
File Open Acions a Eg %mggggggﬁﬁjga’ﬁa‘“ Chromatogramme. AnschlieBend
+ Reports ind Compounds B¥ -
— wird das betreffende
Find Compounds by Formla g bon Chromatogramm integriert und
[Edradt Defined Chromatograms 'Y N
identify Compounds iegrele and Bxract Pesk Specta Peaks werden extrahiert.
‘Compound Automation Steps
‘Worklist Automation -
— (o)
xJ

Abb. 48 Bereich General > File Open Actions im Method Editor

12 Speichern Sie die Methode.

* Klicken Sie im Fenster Method Editor
auf das Symbol Save Method.

13 Richten Sie die Methode so ein, a Wahlen Sie im Fenster Method
dass die Aktionen automatisch Explorer die Option Worklist

ausgefthrt werden, wenn sie
wahrend einer Arbeitsliste
ausgefihrt wird.

Automation > Worklist Actions aus.
b Entfernen Sie Generate Analysis
Report aus der Liste Actions to be run.

Listen Sie die Aktionen auf, die
beim Offnen dieser oder einer
anderen Datendatei ausgefiihrt

werden sollen.

Hinweis: Schauen Sie im Fenster

Method Explorer unter Worklist
Automation nach.

14 Testen Sie die unter Worklist + Klicken Sie auf das Symbol Run + Die Chromatogramme und Spektren
Actions eingerichteten Aktionen. Worklist Actions Now (¥, um die werden nicht iiberschrieben. Neue
Aktionen fiir die Datendatei Chromatogramme und Spektren
auszufithren. werden hinzugefiigt.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 18. Qualitative Analysemethode mithilfe des allgemeinen Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

3

i usfithrli weisu u
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
2k Method Explorer: PPHexercisel.m x H 57 Method Editor: Assign Actions to Run from Worklist x
»|[i & Run Worklist Actions Now ~| 3} | ¥ ~ 0 | Methodltems~ | (= [ . . -
= Spectrum kit ot Eine Methode enthilt zwei
o Available actions - - - -
S = verschiedene Aktionslisten. Die
Extract Defined Chromatograms . . .
Extroct (4] ggg;;;g;;gggmggk e erste Aktionsliste (File Open
Deconvolute: Resolved |sotoy mootl romatograms - - 3 -
e — et Conpund o Actions) kann beim Offnen einer
Find Compounds by Auto MS/MS - .
" General Fnd Cmocnds o Tt WSS Datendatei ausgefiihrt werden.
—— Frd Compornds by a1 - . . . . .
= E Die zweite Aktionsliste (Worklist
7 Find Compounds [j . . . -
———— Actions o b run Actions) wird beim Ausfiihren der

ra ined Chromatograms A -
)ty Compound Methode ausgefiihrt.

1% Compound Automation Steps

= Worklist Automation B
Reporting Opficns -

[ Worklist Actions a4l 3
Selected Ranges [x

Abb. 49 Bereich Worklist Automation > Worklist Actions im Method Editor

15 Speichern Sie die Methode, und a Klicken Sie im Method Editor auf das
schlieRen Sie die Datendatei, ohne Symbol Save Method.
die Ergebnisse zu speichern. b Klicken Sie auf File > Close Data File.
Wenn Sie zum Speichern der
Ergebnisse aufgefordert werden,
klicken Sie auf No.
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3 Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Im Rahmen dieser Aufgabe richten Sie eine qualitative Analysemethode ein,
die eine Liste von Analyseaktionen enthilt, welche in einer bestimmten
Reihenfolge ausgefiihrt werden sollen. Dazu gehdren das Extrahieren und
Integrieren von Chromatogrammen, das Extrahieren von Spektren, das
Suchen einer Bibliothek fiir Peak-Spektren, das Generieren von Formeln fiir
Spektren sowie das Drucken eines Analyseberichts.

Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Offnen Sie das TIC firr die Datendatei
MSD_mix_4stds DG_spl200_03.d.

2 Konfigurieren Sie die
Benutzeroberflache zum Einsatz
mit GC-Daten.

3 Stellen Sie sicher, dass ein TIC
extrahiert wird.

Wenn das Programm nicht gedffnet
ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Load result data und klicken Sie auf
Open.

Folgen Sie den Anweisungen in
.Aufgabe 2. Benutzeroberflache fir
GC/MS-Daten konfigurieren” auf
Seite 12.

Wahlen Sie im Fenster Method
Explorer die Option Chromatogram
aus.

Klicken Sie auf den Bereich Define
Chromatograms.

Uberpriifen Sie im Method Editor, ob
es sich bei dem Chromatogramm im
Bereich Defined chromatograms um
ein TIC handelt. Falls nicht, wahlen Sie
unter Type die Option TIC aus. Klicken
Sie auf die Schaltflaiche Change.

» Wahlen Sie fiir dieses Beispiel den
GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablauf aus.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken 3
Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren
Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
4 Uberpriifen Sie die Parameter fiir a Klicken Sie im Fenster Method + Sehen Sie sich die Bereiche fiir den
den Algorithmus Find by Explorer auf den Bereich GC/Q-TOF GC/Q-TOF Compound
Chromatogram Deconvolution. Compound Screening > Find by Screening-Arbeitsablauf an.
Chromatogram Deconvolution. » Beachten Sie die sechs Bereiche in
b Klicken Sie auf die Registerkarte Mass diesem Arbeitsablauf. Alle diese
Filter. Bereiche sind Duplikate der
¢ Setzen Sie den Wert Absolute height Bereiche, die bereits im Method
auf 13000. Explorer enthalten sind.
d Klicken Sie auf die Registerkarte + Beachten Sie, dass in anderen
Results. Bereichen des Method Explorer
e Klicken Sie auf die Schaltflache blaue Dreiecke angezeigt werden.
Highlight all compounds. Diese Dreiecke weisen darauf hin,
f Uberpriifen Sie die Ergebnisse auf den dass dieselben Parameterwerte
einzelnen Registerkarten. auch an anderer Stelle geéndert
wurden.
5 Uberpriifen Sie die Parameter fiir a Klicken Sie im Fenster Method * Im Ordner \MassHunter\Library ist
den Algorithmus Identify by Library Explorer auf den Bereich GC/Q-TOF entweder die Bibliothek
Search. Compound Screening > ldentify by demo.| library oder die Bibliothek
library search. NISTO08.I (bzw. eine andere Version
b Klicken Sie auf die Schaltflache Add der NIST-Bibliothek) installiert.
Library. Wahlen Sie eine Bibliothek
aus, und klicken Sie auf Open.
¢ (optional) Zum Entfernen einer nicht
benétigten Bibliothek klicken Sie auf
die Schaltflaiche Remove Library.
d Uberpriifen Sie die Parameter auf den
einzelnen Registerkarten.
6 Speichern Sie die Methode unter a Klicken Sie im oberen Meni auf
iii_GCexercise2, wobei Sie “iii" Method > Save As.
durch lhre Initialen ersetzen. b Geben Sie iii_GCexercise2 ein.
¢ Klicken Sie auf die Schaltflache Save.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

7 Richten Sie die Methode so ein, a Wahlen Sie im Fenster Method

dass die Aktionen beim Offnen Explorer die Option General > File

einer Datendatei automatisch Open Actions aus.

ausgefiihrt werden. b Entfernen Sie Generate Analysis
Listen Sie die Aktionen auf, die Report aus der Liste Actions to be run.
beim Offnen dieser oder einer ¢ Entfernen Sie Integrate and Extract
anderen Datendatei ausgefihrt Peak Spectra.
werden sollen. d Entfernen Sie ggf. andere Aktionen

aus der Liste.

e Figen Sie Extract Defined
Chromatograms hinzu.

f Figen Sie Find Compounds by
Chromatographic Deconvolution
hinzu.

g Fiigen Sie Search Spectral Library for
Compound hinzu.

Hinweis: Schauen Sie im Fenster
Method Explorer unter General nach.

8 Testen Sie die unter File Open * Klicken Sie auf das Symbol Run File * Die Chromatogramme und Spektren
Actions eingerichteten Aktionen. Open Actions Now {BI , um die werden nicht Giberschrieben. Neue
Aktionen fiir die Datendatei Chromatogramme und Spektren
auszufithren. werden hinzugefiigt.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken 3

Aufgabe 19. Methode mithilfe des GC/Q-TOF Compound Screening-Arbeitsablaufs einrichten und ausfiihren

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Agilent MassHunter Qualitative Analysis B.06.00 - GCexercise2.m =]
i File Edit View Find Identify Spectra Chromstograms Method Wizards Actions Configuration Tools Help
iz e gla-MEEY- | LB [BE][ALRL]# 4 b T (S|SB ¥ & | & [I5 Navgstor vien | B Compound Detais View
: % Data Navigator % ||} (G2 Compound List x
Sor by Data Fie | R Show Columns | 48] 58 56111 @ & I[==] & @
£ [¥] MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D - ; = !
5[] User Chwormatograms ShowHide + Cpd’ ¥ File T4 DSouce ¥R Name T4 Formula ¥+ Saiursted T4 RTTH mz T8 Mas:
C\Builds\Data\GC\MSD_mix_4stds_DG_spi200_02.D
[ +BPC Scan il ds\Data\GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.D Cl2H28
[/, + TCC Scan uil ds\Data\GC\MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0
il ds'\Data!\GCIMSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 Chicrabiphes
2i2GOMSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 Methyl palmitate  C17H3402
<l J
i /A Chromatogram Results x
(2ot QB GI[EAD e 2 x| [IA %S [R]% % E = M e
%108 |Cpd 1: 5.118: +EI ECC Scan MSD_mix_dstds_DG_spl200_03.0 3
: !
%106 |Cpd 2: Dodecane: +El ECC Scan MSD_mix_4stds_DG_spl200_ 03D ‘;‘
| 1
0
55 [ 65 7 75 [ 85 g 95 10 105 il 15
Counts vs. Acquisition Time (min) -
(£t Method Explorer: GCexercise2m | HES Assign Acti Run OpeningaData File X || 1|1 MS Spectrum Resulis x
% GC/Q-TOF Compound Screening A *]|i &) RunFile Open Actions New </ (3 | 9~ = - ie et QB W [Ealoc 2 -lnlle]enlF% %l
Chromatogram Availzble actions || x108 |Cpd 2: Dodecane: +El Compound Spectrum (5.558-5.619 min) MSD_mix_dstds_DG_spl20.. | *
57.0710
Spectrum 1
st Bxdract Defined Chromatograms - . [C4 H5l
Integrate Chromatograms ‘5 1 8
iCeae Integrate and Bxtract Pesk Specira IF 05 e
Rt e 4. gggggg'ggggm";;m =ll o2 i | S i
File Save Options Generate Analysis Repor ol Ll C8 6l 4
Find Compounds by Targeted MS/MS 105 |Cpd 2 Biphenyl: +El Compound S (8.037-8.121 min) MSD, 4stds_DG_spl200
Find Compounds by Melecular Feature & ipheny! mpound Spectrum gk —mix_stds_U'_spl
Benocts Find Compounds by Formula B
—i Find Compounds by MRM 3]
2]
Find Compounds by Formula A - 76.0315
Adtions to be run iE [Co . 1020465 1280676
= Identify Compounds T ol5imen T [C8 Hepe _ [CI0HEJ-
) Find Compounds by Chromatographic: Deconvoltion - 50 60 70 §0 S50 100 110 120 130 140 150 160 170 180 130 200 210 220
e e iEbe o a7 i ] v Counts vs. Mass-to-Charge (miz) 2

Abb. 50 Ergebnisse ausgefiihrter Arbeitslistenaktionen fiir die GC/Q-TOF-Daten

9 Speichern Sie die Methode unter
iii_GCexercise2, wobei Sie "jii"
durch lhre Initialen ersetzen.

10 SchlieBen Sie die Datendatei, ohne

die Ergebnisse zu speichern.

Klicken Sie im Meni auf Method > .
Save As.

Geben Sie iii_GCexercise2 ein.

Klicken Sie auf Save.

Klicken Sie auf File > Close Data File.
Wenn Sie zum Speichern der
Ergebnisse aufgefordert werden,
klicken Sie auf No.

Falls diese Methode wahrend einer
Data Acquisition-Arbeitsliste
ausgefihrt wird, werden die
Arbeitslistenaktionen auf dieser
Registerkarte in der angegebenen
Reihenfolge ausgefiihrt.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 20. CEF-Datei exportieren

Sie konnen eine CEF-Datei mit Verbindungsinformationen exportieren. Diese
CEF-Datei kann in andere Programme wie MassHunter Quantitative Analysis
und Mass Profiler Professional importiert werden. Sie konnen auch
Verbindungen importieren, die in eine CEF-Datei exportiert wurden.

Aufgabe 20. CEF-Datei exportieren

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Offnen Sie die Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
, und fihren Sie die unter File Open
Actions eingerichteten Aktionen
fir die Methode iii_GCexercise2.m
aus, die in , Aufgabe 19. Methode
mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs
einrichten und ausfithren” auf
Seite 86 erstellt wurde.

2 Exportieren Sie eine CEF-Datei.

b

Wenn das Programm nicht gedffnet
ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Load result data.

Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Run File Open actions from selected
method.

Klicken Sie auf die Schaltflache Use
current method und dann auf Open.

Zum interaktiven Exportieren der Datei
klicken Sie auf File > Export > as CEF.
Klicken Sie auf die Schaltflache All
results.

Wabhlen Sie den Speicherort der
Exportdatei aus.

Klicken Sie auf OK.

* Wenn Sie ,Aufgabe 19. Methode
mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs einrichten
und ausfiihren” auf Seite 86
abgeschlossen haben, lautet die
aktuelle Methode
iii_GCexercise2.m. Diese Methode
ist so eingerichtet, dass zunachst
der Algorithmus Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution und
dann fiir jede Verbindung der
Algorithmus Search Library
ausgefihrt wird.

* Eine CEF-Datei wird zum
Exportieren von Verbindungen
verwendet.
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Aufgabe 20. CEF-Datei exportieren (Fortsetzung)

Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

3

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
Export CEF Options =
List of opened data files:
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.D Export contents
Only highlighted results
@ Al results
Export destination
One export file per data file:
@ At the location of the data file
(©) At specified directory
C:\MassHunter\Data
I export file already exists
() Overwrite existing export file
@ Auto-generate new export file name
Cercel

Abb. 51

Dialogfeld Export CEF Options
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 21. Analysebericht drucken

Wenn Sie einen Analysebericht drucken méchten, nachdem Sie die Aufgaben
in dieser oder der nichsten Ubung ausgefiihrt haben, befolgen Sie diese
Anweisungen.

Ein Analysebericht kann die Ergebnisse von Aktionen wie dem Extrahieren
und Integrieren von Chromatogrammen, dem Extrahieren von Spektren, der
Suche nach einer Bibliothek fiir Peak-Spektren und dem Generieren von
Formeln fiir Spektren enthalten.

Aufgabe 21. Analysebericht drucken

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

1 Wenn die Datendatei a Wenn das Programm nicht geéffnet + Wenn Sie , Aufgabe 19. Methode

MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
nicht geladen ist, 6ffnen Sie diese
und fithren Sie die unter File Open
Actions eingerichteten Aktionen
fiir die Methode iii_GCexercise2.m
aus, die in ,,Aufgabe 19. Methode
mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs
einrichten und ausfithren” auf
Seite 86 erstellt wurde.

2 Andern Sie die Auswahl der

Analyseberichte in der Methode:
Aktivieren Sie die
Kontrollkéstchen fiir die
Chromatogramm, Spektren oder
Tabellen, die gedruckt werden
sollen.
Deaktivieren Sie die
Kontrollkastchen fiir die
Chromatogramm, Spektren oder
Tabellen, die nicht gedruckt
werden sollen.

ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Load result data.

Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Run File Open actions from selected
method.

Klicken Sie auf die Schaltflache Use
current method und dann auf Open.

Klicken Sie im Fenster Method
Explorer auf Reports > Analysis
Report.

Aktivieren Sie die Kontrollkastchen fiir
alle weiteren Elemente, die gedruckt
werden sollen.

Deaktivieren Sie die ausgewdhlten
Chromatogramme und Spektren, die
nicht gedruckt werden sollen.

mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs einrichten
und ausfiihren” auf Seite 86
abgeschlossen haben, lautet die
aktuelle Methode
iii_GCexercise2.m. Diese Methode
ist so eingerichtet, dass zunachst
der Algorithmus Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution und
dann fiir jede Verbindung der
Algorithmus Search Library
ausgefihrt wird.

+ Der Analysebericht enthalt nur die
Informationen, die Sie in diesem
Bereich auswahlen.

+ Elemente, fiir die keine Ergebnisse
verfuigbar sind, werden nicht in den
Bericht aufgenommen, auch wenn
sie in diesem Bereich ausgewahlt
wurden. Wenn Sie beispielsweise
das Chromatogramm nicht
integriert haben, wird die
Peak-Tabelle nicht in den Bericht
aufgenommen.
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken 3

Aufgabe 21. Analysebericht drucken (Fortsetzung)

Schritte

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

{ 5 Method Explorer: pih_GCexercise2 m

x”iueudednor:muyqum x

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

: (») Print Analysis Report ~| (3 | ) - 4 -| Methodltems - | (= (34

Abb. 52

3 Drucken Sie den Bericht.

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

Wiith signal to noise results

User specira
7] Show user specira
7] With peak tables
] With library spectrum
7] Wiith difference spectrum

Compounds
7] Show compound chrematograms
] With peak tables
[] Show compound spectra
7] With peak tables

a Zuminteraktiven Drucken des Berichts
stehen mehrere Méglichkeiten zur

Verfiigung:

Klicken Sie im Hauptmenti auf File >

Print > Analysis Report.

Klicken Sie in der Hauptsymbolleiste

auf das Druckersymbol.
Klicken Sie nach Auswahl des

Bereichs Analysis Report in der
Symbolleiste des Method Editor auf
das Symbol Print Analysis Report
'
Iél“%(}en Sie im Method Editor mit der
rechten Maustaste auf den Bereich
Analysis Report, und wéhlen Sie
dann Print Analysis Report.
Klicken Sie im Data Navigator im
Datendatei-Kontextmenii auf
Analysis Report.
b Klicken Sie auf Report contents.
¢ Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Print report, und wahlen Sie einen
Drucker aus.
d Aktivieren Sie das Kontrollkastchen
Print preview.
e Klicken Sie auf die Schaltflache OK.

Das Fenster Method Editor ist
standardmafBig frei beweglich. Es
wird als separates Fenster getrennt
vom iibrigen Programm zur
qualitativen Analyse angezeigt. Zum
Verankern des Fensters klicken Sie
mit der rechten Maustaste auf den
Titel des Fensters und wahlen dann
Floating. Sie konnen auch auf die
Titelleiste doppelklicken, um das
Fenster zu verankern.

Bereich Analysis Report in den Fenstern Method Explorer und Method Editor

+ Das Symbol Run ([} = in der
Symbolleiste Method Editor
ermoglicht lhnen manchmal, eine
Aktion aus einem Satz méglicher
Aktionen auszuwéhlen. Wenn Sie
beispielsweise zum Bereich Reports
> Common Reporting Options des
Fensters Method Editor wechseln,
sind vier verschiedene Aktionen
mdglich, wenn Sie auf das Symbol
Run klicken. Wenn Sie auf den Pfeil
klicken, wird eine Liste moglicher
Aktionen angezeigt, und Sie kénnen
wahlen, welche Aktion ausgefiihrt
werden soll. Bei Auswahl einer
anderen Aktion aus der Liste dndert
sich die Standardaktion. Wenn Sie
einfach auf die Schaltflache Run
klicken, wird die Standardaktion
ausgefihrt.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 21. Analysebericht drucken (Fortsetzung)

Schritte Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen

Print Analysis Report =
List of cpened data files:
MSD_mix_4stds_DG_spl200 02.0 e
@ All results A [7] Separate report per data file
©) Only highlighted results
Print report
Print report
Printer name: | <Default> -
Print preview A

Save report
] Save report as Excel file [£] Save report as PDF file

C:\MassHurter'reports

Core

Abb. 53 Dialogfeld Print Analysis Report

f Uberpriifen Sie den Bericht.
g Klicken Sie in der Symbolleiste auf das
Symbol Close Print Preview.

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

Freveew: Fage 1 of 4 Zeomin 1

Abb. 54 Fenster Print Preview mit Analysebericht
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken

Zum Drucken eines Verbindungsberichts befolgen Sie diese Anweisungen.

Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken

3

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

1 Wenn die Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d
nicht geladen ist, 6ffnen Sie diese
und fiihren Sie die unter File Open
Actions eingerichteten Aktionen
fiir die Methode iii_GCexercise2.m
aus, die in ,Aufgabe 19. Methode
mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs
einrichten und ausfithren” auf
Seite 86 erstellt wurde.

2 Andern Sie die Auswahl der
Verbindungsberichte in der
Methode:

Deaktivieren Sie die vergroRerte
Anzeige von MS-Spektren fiir
besondere Peaks.

Deaktivieren Sie die
MS/MS-0ptionen im Bericht.

a Wenn das Programm nicht geéffnet

ist, doppelklicken Sie auf das Symbol
MassHunter Qualitative Analysis.
Klicken Sie andernfalls auf File > Open
Data File.

Klicken Sie im
GC-Beispieldatendatei-Ordner auf die
Datendatei
MSD_mix_4stds_DG_spl200_03.d.
Deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Load result data.

Aktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Run File Open actions from selected
method.

Klicken Sie auf die Schaltflache Use
current method und dann auf Open.

Klicken Sie im Method Explorer auf
Reports > Compound Report.
Deaktivieren Sie das Kontrollkéstchen
Show MS spectrum.

Deaktivieren Sie das Kontrollkastchen
Show MS/MS spectrum.
Deaktivieren Sie das Kontrollkdstchen
Show MS/MS peak table.

* Wenn Sie ,Aufgabe 19. Methode
mithilfe des GC/Q-TOF Compound
Screening-Arbeitsablaufs einrichten
und ausfiihren” auf Seite 86
abgeschlossen haben, lautet die
aktuelle Methode
iii_GCexercise2.m. Diese Methode
ist so eingerichtet, dass zunachst
der Algorithmus Find Compounds by
Chromatogram Deconvolution und
dann fiir jede Verbindung der
Algorithmus Search Library
ausgefihrt wird.

« Uber diese Kontrollkastchen kdnnen
Sie festlegen, welche Informationen
ggf. in einen Bericht aufgenommen
werden sollen. Falls die
Informationen nicht verfiigbar sind,
wird der betreffende Bereich
automatisch dbersprungen.
Beispielsweise werden
MS/MS-Ergebnisse nicht
aufgenommen, wenn die
Datendatei nur MS-Daten enthalt.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken

Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken

Schritt

Ausfiihrliche Anweisungen

Anmerkungen

i [Z} Method Explorer: GCexercise2m

[E7 Method Editor: Compound Report

+ Worklist Automation

| Export

Abb. 55

3 (optional) Wahlen Sie eine andere
Verbindungsberichtsvorlage aus.

GC/Q-TOF Compound Screening A ||i & Print Compound Report =/ £} | ¥~ & - 34
I Chromatogram Compounds
- - Show compound table
: Sortby: Relertion tine -
‘General A N
Sortorder:  [Increasing -
S [7] Exclude details for 2
Analysis Report
o
Compound Report |
[7] Show user chromatogram(s)
Commeon Reporting Opticns
Show compound chromatogramls)
% Find Compounds
[£] Overlay compound chromatogram(s)
Find Compounds by Formula A
- Compound spectrum (MS)
e o [F] Show MS specirum 4 Show MS peak table
Compound Automation Steps A

[T] Show predicted isotope match table

Show MS spectrum (zoomed in on special peaks)
Zoompadding: - 300 + 300 mz
Overlay predicted isctope distribution

Compound spectrum (MS/MS)

[] Show MSMSspectrum A [ Show MSIMS peak table A

Library search results

[7] Show library spectrum

7] Show difference spectrum

i

a Klicken Sie im Fenster Method .
Explorer auf Reports > Common
Reporting Options.

b Waihlen Sie CompoundReport
WithldentificationHits.xlsx als

Das Kontrollkistchen Overlay
compound chromatograms sollte fir
GC/Q-TOF-Daten deaktiviert werden.

Klicken Sie im Method Editor auf den Bereich Compound Report.

In der Software sind verschiedene
Berichtsvorlagen enthalten.

+ Berichtsvorlagen kénnen mit Excel
und dem Report Designer-Add-in
angepasst werden.

Verbindungsberichtsvorlage aus.

.4

: (£ Method Explorer: GCexercise2m x H 3 Options
GC/Q-TOF Compound Screening A *||i ®) PrintAnalysisReport = | 3 | 9 - 04 | Method Items =
+| Chromatogram A Templates | Options
Repor template foider
+ Spectrum
— A Hunter\Repert Templates\Gual\B.06.00'en-USLetter 5
cRcs Report templates
Analysis Report Analysis report template
Compound Report A F [AnalysisReport xbx -
Commen Reporting Opticns 4| Compound report template:
| Find Compounds [c ficationtits xix -la
Find Compounds by Formula A Qualitative method report template
QuaikativeMethodReport xibx -
'+ Identify Compounds
Acquisition method report template :
Compound Automation Steps A
[AcqethodRepot rdc -
+ Worklist Automation

Abb. 56

Alle Vorlagen mit der
Dateierweiterung XLTX konnen
mit Excel und dem Report
Designer-Add-in angepasst
werden. Der
Erfassungsmethodenbericht kann
nicht angepasst werden.

Bereich Common Reporting Options im Method Editor
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Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken 3
Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken
Schritt Ausfiihrliche Anweisungen Anmerkungen
4 Drucken Sie den Bericht. a Klicken Sie auf File > Print > + Im Dialogfeld Print Compound
Compound Report oder auf den Pfeil Report kénnen Sie einen anderen
im Symbol Print Analysis Report [ I}, Drucker auswéhlen und festlegen,
und wahlen Sie dann Print Compound dass der Bericht in einer PDF- oder
Report, um den Verbindungsbericht zu Excel-Datei gespeichert werden
drucken. soll. AuRerdem kénnen Sie hier
Aktivieren Sie das Kontrollkdstchen auswahlen, ob alle oder nur die
Print preview. markierten Ergebnisse gedruckt
Klicken Sie auf OK. Uberpriifen Sie den werden sollen und ob verschiedene
Bericht. Datendateien in einem Bericht
Klicken Sie auf das Symbol Close Print kombiniert werden sollen.
Preview. + Weitere Informationen finden Sie in
der Online-Hilfe oder auf der Report
Designer-Schulungs-DVD.
@ & = CompoundReportWithldentificationHitsl - Micif@lf===18 — @ 2
E‘ Print Preview @
a‘l.:j“l j;*g [ Mext Page
s Z (0 showdtarsing | “preven
Preview: Page 1 of 4 | | ZoomIn 100% .
Abb. 57 Fenster Print Preview mit Verbindungsbericht
5 SchlieBen Sie die Datendatei, ohne a Klicken Sie auf File > Close Data File.
die Ergebnisse zu speichern. b Wenn Sie zum Speichern der
Ergebnisse aufgefordert werden,
klicken Sie auf No.
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3  Verwenden von Workflows, Exportieren und Drucken
Aufgabe 22. Verbindungsbericht drucken
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Arbeiten mit Fenstern

Wenn Sie das Programm Qualitative Analyse erstmals 6ffnen, werden im
Standardlayout vier Fenster angezeigt: Data Navigator, Method Explorer,
Chromatogram Results und MS Spectrum Results. Sie konnen zwischen der
Navigator View und der Compound Details View umschalten.

Uber das Menii »,View"“ konnen Sie in der Navigator View siebzehn weitere
Fenster einblenden:

Method Editor - ermoglicht Thnen das Bearbeiten von
Methodenparametern, unterteilt in verschiedene Registerkarten

Spectrum Preview — ermdéglicht Ihnen das schnelle Scannen der Spektren in
einer Datendatei

MS Spectrum Results — zeigt die MS- und MS/MS-Spektren an

Difference Results - zeigt die Differenzergebnisse nach einer
Bibliothekssuche an

Deconvolution Results - zeigt die dekonvolutierten Spektren an

Deconvolution Mirror Plot - zeigt zwei dekonvolutierte Spektren in einem
Spiegelbild an

UV Spectrum Results — zeigt die UV-Spektren an - nur verfiigbar fiir
LC/MS-Daten

Integration Peak List — zeigt die Integrationsergebnisse in einer Tabelle an

MS Spectrum Peak List 1 - zeigt die Peak-Tabelle fiir das erste ausgewihlte
Spektrum an

MS Spectrum Peak List 2 — zeigt die Peak-Tabelle fiir das zweite
ausgewahlte Spektrum an

MS Actuals - zeigt Erfassungsinformationen fiir das markierte Spektrum an

Compound List - zeigt die Verbindungen an, die tiber einen der Find
Compounds-Algorithmen gefunden werden

Compound Identification Results — zeigt die Identifikationsinformationen
fiir die ausgewahlte Verbindung an

Spectrum Identification Results — zeigt die Identifikationsinformationen fir
die ausgewihlten Spektren an

MS/MS Formula Details - zeigt eine Tabelle mit moglichen Formeln an, die
fiir die in einem MS/MS-Spektrum erkannten Fragmente berechnet werden
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e Structure Viewer — zeigt die mit der aktuellen Verbindung oder den
aktuellen Spektren verbundene Struktur an

¢ Sample Information - zeigt Informationen iiber die markierte Datendatei an
* Sequence Editor — ermoglicht Thnen die Bearbeitung einer
Methodensequenz
Ferner kénnen Sie drei Toolfenster anzeigen, die beim Starten des jeweiligen
Tools eingeblendet werden:
¢ Formula Calculator
e Mass Calculator

¢ Recalibrate

Fenstersymbole in der Hauptsymbolleiste

Mit diesen Symbolen in der Hauptsymbolleiste werden die Fenster ge6ffnet und
geschlossen. Zusitzliche Symbole sind verfiigbar, wenn die MassHunter
BioConfirm-Software installiert wird. Befehle im Menii , View* konnen ebenfalls
zum Offnen dieser Fenster verwendet werden.

Agilent MassHunter Workstation Software - Handbuch zur Einarbeitung in die qualitative Analyse fiir LC/MS 101



Data Navigator

B |
i | |T§ @ Method Editor

Method Explorer

| | UV Spectrum
Chromatogram Results Results
ARl ) 4 O
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 Editor
GL
Compound Spectrum MS/MS !
Identification Identification Formula Structure Sample .
Results Results Details Viewer Information
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Arbeiten mit Ergebnisdaten im Data Navigator

Das Fenster ,,Data Navigator” und zugehdérige Tools

Der Data Navigator organisiert alle Ergebnisse der Extraktion und
Spektrumauswahl entweder nach Datendatei oder nach Datentyp.

i %A Data Navigator

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

(#; Symbol , Verkniipfte Navigation”

{ %A Data Navigator

Sort by Type

i Open Data Files
Pest- 200 - Scan.D
Pest - STD 200 MRM.D
Pest Strawb-01 SPIKED 1 ppb - 1 ul inj.D

! [7] User Chromatograms

[EARY - TIC Scan - Pest - 200 ScanD |

[Z1/ + TIC MRM (> ) - Pest - STD 200 MRM.D

[#1/ +TIC MRM (> %) - Pest Strawb-01 SFIKED 1 ppb- 1

1y + Sean (8,300 mir) - Pest - 200 - Scan.D

NP - Scan (16.906 min) - Pest - 200 - Scan.D

1l + Sean (20,895 min) - Pest - 200 - Scan.D

Ist dieses Symbol aktiviert (Standardeinstellung),
werden durch Markierung eines Chromatogramms
im Data Navigator auch die zugehdrigen Spektren
markiert. Die entsprechenden Grafikergebnisse fiir
Chromatogramm und Spektrum werden ebenfalls
hervorgehoben. Die verkniipfte Navigation
funktioniert nur, wenn Sie den Meniieintrag
.Integrate and Extract Peak Spectra” im Menii
.Chromatograms” verwendet oder einen der
Compounds-Algorithmen ausgefiihrt haben.

Aktivierungstools

Einzelnes Hakchen — Aktiviert die
Kontrollkéstchen aller markierten Daten.

Zwei Hakchen, eines davon grau — Aktiviert die
Kontrollkéstchen markierter Daten und deaktiviert
die ibrigen Kontrollkdstchen.

Zwei Hakchen — Aktiviert alle Kontrollkastchen.

Chromatogramme und Spektren werden
angezeigt, wenn die entsprechenden
Kontrollkéstchen aktiviert sind.
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Durchfiihren von Operationen am Chromatogramm

Sie konnen am gesamten Chromatogramm oder an einem ausgewihlten Bereich des
Chromatogramms mit diesen Meniieintragen folgende Operationen durchfithren:

Aktion

Meniieintrag

Peak-Beschriftungen im Chromatogramm
andern

Ein Chromatogramm extrahieren
Definierte Chromatogramme extrahieren
Das Chromatogramm integrieren
Peak-Spektren integrieren und extrahieren

Peak-Spektren integrieren und
dekonvolutieren

Das Chromatogramm glatten

Ein beliebiges Chromatogramm
subtrahieren

Das Signal-Rausch-Verhaltnis berechnen

Verbindungen nach automatischen
MS/MS-Daten suchen

Verbindungen nach MS/MS-Zieldaten
suchen

Verbindungen fiir MS(1)-Daten suchen

Verbindungen fiir GC/MS-Daten suchen

Verbindungen fiir MRM-Daten suchen

Verbindungen nach
Integrationsergebnissen suchen

Verbindungen suchen, die bestimmten
Formeln entsprechen

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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Auswahlen von Bereichsoperationen aus dem Kontextmenii

Wenn Sie einen chromatografischen Bereich ausgewihlt haben, kénnen Sie
zuséatzlich zu den oben erwihnten und noch weiteren Operationen auch ein
Spektrum extrahieren und ein Spektrum in den Hintergrund extrahieren.

1 Klicken Sie zum Durchfithren dieser Operationen in der Symbolleiste
»Chromatogram Results“ auf das Tool ,Range Select” (#)

2 Klicken Sie auf die Stelle, an der der Bereich beginnen soll, ziehen Sie den
Cursor liber einen Bereich, und lassen Sie die Maustaste los.

3 Klicken Sie mit der rechten Maustaste auf eine beliebige Stelle im
Chromatogramm, und klicken Sie im Kontextmenii auf die Operation.

Speichern von Ergebnissen in Datendateien

¢ Kilicken Sie auf das Symbol Save (.}_-I), oder klicken Sie auf File > Save Results.

Beim Beenden des Programms werden Sie ebenfalls gefragt, ob Sie die
Ergebnisse in der Datendatei speichern méchten, sofern Sie diese Funktion
nicht deaktiviert haben. (Die Funktion kann tiber das Dialogfeld ,Message Box
Options“ deaktiviert werden.)

Durchfiihren von Operationen an einem MS- oder MS/MS-Spektrum

Mit diesen Meniieintriagen kéonnen Sie die folgenden Operationen an einem MS-
oder MS/MS-Spektrum oder an einem ausgewahlten Bereich eines MS- oder
MS/MS-Spektrums durchfiihren:

Aktion Meniieintrag

m/z, Isotopenhaufigkeit, Ladungsstatus View > MS Spectrum Peak List 1
und weitere Informationen tber Peaks in
einem Spektrum anzeigen

Peak-Beschriftungen in einem Spektrum Configuration > MS and MS/MS Spectra Display

andern Options
Das Hintergrundspektrum subtrahieren Spectra > Subtract Background Spectrum
Ein beliebiges Spektrum subtrahieren Spectra > Subtract Any Spectrum (und dann auf ein

weiteres Spektrum klicken)

Zwei Spektren addieren Spectra > Add Any Spectrum (und dann auf ein
weiteres Spektrum klicken)
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Aktion

Meniieintrag

Eine Datenbank nach Eintragen
durchsuchen, die bestimmten Massen in
einem Spektrum entsprechen

Formeln fiir die Massen im ausgewahlten
Bereich eines Spektrums generieren

Dekonvolutieren anhand des Resolved
Isotope-Algorithmus

Bibliothek durchsuchen

Spectra > Search Database for Spectrum Peaks

Spectra > Generate Formulas from Spectrum Peaks
(wenn ein Bereich im MS-Spektrum ausgewahlt ist)

Spectra > Deconvolute (Resolved Isotope)

Identify > Search Library for Spectra oder
Spectra > Search Library for Spectra

Arbeiten mit chromatografischen visuellen Daten

"
Das Fenster ,,Chromatogram Results
i /\ Chromatogram Results "
ieet QB @ x4 0c 2o HIA A R)% % Bl S e z
x10€ +ESI TIC Scan Frag=125.0V sulfas_PosMS.d
51 L—b\
DAD1 - A:'Sig=272,16 Ref=360,100 sulfas_PosMS.d
o N IA A A
" 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 11 12 13 14 15 16 17 18 19 2

Response vs. Acquisition Time (min)
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Chromatogrammergebnis-Tools

. Autoscale X-axis and Y-axis
Zoomtools in ihrer

Reihenfolge Autoscale X-axis

Autoscale Y-axis

Vol & tlalﬂwlmzoom

Autoscale Y-axis during Zoom
Linked Y-Axis-Modus
Auswabhltools in ihrer

Reihenfolge Range Select — Ist dieses Tool aktiviert, konnen Sie einen

Bereich fiir ein Chromatogramm auswéhlen, an dem Sie

.&. & E Aktionen durchfiihren kénnen.

Peak Select — Ist dieses Tool aktiviert, konnen Sie ein

Spektrum eines integrierten Peaks am Scheitelpunkt
Eines dieser Tools muss auswihlen.

immer ausgewahlt sein.

Manual Integration — Ist dieses Tool aktiviert, kénnen Sie
eine interaktive Integration durchfiihren.

Walk Chromatogram — st dieses Tool aktiviert, kénnen
Sie einzelne Spektren anzeigen, indem Sie auf die
einzelnen Punkte klicken oder die linke und rechte
Pfeiltaste auf der Tastatur verwenden.

Annotation — Ist dieses Tool aktiviert, kdnnen Sie den
Chromatogrammen Bild- und Textanmerkungen
hinzufiigen.
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Arbeiten mit visuellen Spektrumdaten

Das Fenster ,,MS Spectrum Results”

i )11 MS Spectrum Resulis

ia et Q@@ [Haoc

o =[] iR %)% % ) =

x105 |+ESI Scan (0241 min) Frag=125 0V sulfss_PosMS d
4 2710320
6
5
4.
39 121.0509
2
1] 2041284
ol BA0188 biaua il

563.0379
922.0093

330.0706 4501849 | e

0 10 150 200 280 3bo

4o 450 sbo 50 elo eso 700 7m0 edo 900 950 1000

Counts vs. Mass-to-Charge (m/z)

350 850

MS-Spektrumergebnis-Tools

Zoomtools in ihrer
Reihenfolge

Autoscale X-axis and Y-axis
Autoscale X-axis

Autoscale Y-axis

@ o 3 Q3+ v

Auswabhltools in ihrer
Reihenfolge

B Ll

Zum Aufheben einer
Toolauswabhl klicken
Sie auf ein anderes
Tool oder Symbol.
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Autoscale Y-axis during Zoom

Linked Y-Axis-Modus

Range Select — Ist dieses Tool aktiviert, konnen Sie einen
Bereich fiir ein Chromatogramm auswaéhlen, an dem Sie
Aktionen durchfiihren kénnen.

Annotation — Ist dieses Tool aktiviert, konnen Sie den
Chromatogrammen Bild- und Textanmerkungen hinzufiigen.

Calipers — Ist dieses Tool aktiviert, konnen Sie dem
ausgewahlten Spektrum einen Deltamassen-Messschieber
hinzufiigen. Im Fenster ,Deconvolution Results” kdnnen Sie
zudem einen Aminosduren-Messschieber oder einen
Modifikationsmessschieber hinzufiigen. Weitere
Informationen finden Sie in der Online-Hilfe.
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Arbeitsablaufe

Mit Arbeitsablaufen konnen Sie die Benutzeroberflache fir Ihre Anwendung
anpassen. Jeder Arbeitsablauf ladt eine andere Methode mit den fiir diesen
Arbeitsablauf geeigneten Parametern. AufRerdem ladt jeder Arbeitsablauf ein
anderes Layout; zu diesen Layouts gehort die Anpassung der in den einzelnen
Tabellen aufgefiihrten Spalten. In vier der Layouts wird aufRerdem ein
besonderer Method Editor-Abschnitt hinzugefiigt, der Kopien der Abschnitte
im Method Editor enthélt, die fiir den jeweiligen Arbeitsablauf wichtig sind.
Durch das Gruppieren der Funktionen, die in einem bestimmten Arbeitsablauf
verwendet werden, konnen Sie IThre Methode einfacher anpassen.

Mehrere verschiedene Arbeitsabliufe stehen im Programm zur qualitativen
Analyse zur Verfiigung. Diese sind:

¢ General

* BioConfirm - Diese Arbeitsablidufe sind nur dann verfiigbar, wenn die
BioConfirm-Software installiert und im Dialogfeld ,User Interface
Configuration® markiert ist. BioConfirm umfasst mehrere mogliche
Arbeitsabliufe, je nach Art der Analyse, die Sie durchfithren mochten.
BioConfirm wird mit LC/MS-Datendateien verwendet.

¢ Chromatogram Peak Survey

¢ Formula Confirmation and Sample Purity
e MS Target Compound Screening

¢ GC/Q-TOF Compound Screening

Wenn Sie mit GC/MS-Daten arbeiten, konnen Sie den Arbeitsablauf ,General”
oder den Arbeitsablauf ,GC/Q-TOF Compound Screening“ auswahlen. Wenn
Sie mit LC/MS-Daten arbeiten, konnen Sie einen beliebigen Arbeitsablauf
auRer ,GC/Q-TOF Compound Screening“ auswihlen.

Spezifische Methode

Jeder Arbeitsablauf 1adt eine spezifische Standardmethode mit den
entsprechenden Einstellungen fiir den jeweiligen Arbeitsablauf. Wenn Sie
beispielsweise zu einem der BioConfirm-Arbeitsabliaufe wechseln, wird der
Target data type fiir den Algorithmus ,Find Compounds by Molecular
Feature” auf Large molecules (proteins, oligos) gesetzt. Diese Einstellung
eignet sich fiir den BioConfirm-Arbeitsablauf, jedoch nicht standardméafig fiir
die Uibrigen Arbeitsablidufe.
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Spezifisches Layout

Zusatzlich 1adt jeder Arbeitsablauf ein spezifisches Layout. Ein Layout besteht
aus folgenden Elementen:

* Position und GrofRe der einzelnen Fenster

* Welche Fenster Registerkarten aufweisen

¢ Welche Fenster frei beweglich sind

¢ Welches Registerkartenfenster sich oben befindet

¢ Welche Fenster standardméfig sichtbar sind

* Ob die Statusleiste angezeigt wird

Fir jedes Plotfenster (,Chromatogram Results“, ,Spectrum Preview*,

»MS Spectrum Results“, ,Deconvolution“ und ,,UV Results“) werden folgende
Einstellungen gespeichert:

* Ob die Grafiken sich tiberlagern
¢ Ob der Modus ,Autoscale Y-Axis during Zoom* aktiviert ist
¢ Ob der Modus ,Linked Y-Axis“ aktiviert ist

Fir jedes Tabellenfenster werden folgende Einstellungen gespeichert
¢ Sichtbare Spalten

¢ Reihenfolge der Spalten

¢ Breite der einzelnen Spalten

¢ Alle der Tabelle hinzugefligten Filter (nur verfiigbar fiir die Tabellen
,<Compound List“ und ,Compound Identification Results“ sowie das Fenster
»Spectrum Identification Results®).

Spezifischer Abschnitt im Method Explorer und Method Editor

Durch die Verwendung des Method Editors mit dem Arbeitsablauf ,General®
konnen Sie nahezu alle Parameter in der Methode dndern.

Durch jeden der vier iibrigen Arbeitsabldufe werden die im Method Explorer
verfligbaren Abschnitte gedndert. Jeder neue Abschnitt enthilt nur diejenigen
Method Editor-Registerkarten und -Abschnitte, die fiir den jeweiligen
Arbeitsablauf relevant sind. Durch das Andern eines Parameters im
Arbeitsablaufabschnitt wird auch der Parameter im entsprechenden Abschnitt
in den allgemeinen Method Editor-Abschnitten gedndert.
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Zwei Registerkarten werden in den allgemeinen Method Editor-Abschnitten
nicht wiederholt. Der Abschnitt Chromatogram Peak Survey Workflow >
Spectrum Peak Identification und die Registerkarte Chromatogram Peak
Survey Workflow > Chromatogram Extraction > Chromatograms sind nur
im Arbeitsablauf ,Chromatogram Peak Survey“ enthalten. Diese Abschnitte
wirken sich nur auf den Algorithmus ,Chromatogram Peak Survey“ aus. Dieser
Algorithmus wird nur in diesem Arbeitsablauf verwendet sowie in der Aktion
Chromatogram Peak Survey without Report und in der Aktion
Chromatogram Peak Survey with Analysis Report.

Arbeitsablaufmethoden und -layouts

Zusatzliche Standardmethoden und -layouts werden fiir die einzelnen
Arbeitsabliufe bereitgestellt.

Arbeitsablauf Methode Layout Method Editor-Abschnitt
General default.m Default.xml Kein
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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Arbeitsablauf Methode Layout Method Editor-Abschnitt
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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Anpassen einer Reportvorlage

Detaillierte Informationen zum Andern einer Reportvorlage finden Sie
entweder in der Online-Hilfe fiir das Add-In ,MassHunter Report Designer®, im
Einarbeitungshandbuch fiir den Report Designer oder auf der Schulungs-DVD
zur Reporterstellung. Die folgenden Schritte geben Ihnen einen kurzen
Einblick in die Auswirkungen der Anpassung einer Vorlage.

1 Wechseln Sie zu dem Ordner mit den Reportvorlagen. StandardméRig handelt
es sich um folgenden Ordner:
\MassHunter\Report Templates\ Qual\B.05.00\en-US\Letter. Im Method Explorer
auf der Registerkarte ,General > Common Reporting Options > Templates“
konnen Sie einen anderen Ordner auswihlen.

2 Erstellen Sie eine Kopie der Vorlage, die Sie &ndern mochten. Klicken Sie mit der
rechten Maustaste auf die Kopie, und klicken Sie auf Eigenschaften. Deaktivieren
Sie ggf. das Kontrollkdstchen Schreibgeschiitzt. Klicken Sie anschlief3end mit der
rechten Maustaste auf die Kopie, und klicken Sie im Kontextmenii auf Offnen.

W == =W (oo )
v/ ) v Compuer » Wind 6ibit (C) » Musstunder » Report Templates » Qual » 84500 1 en-US » Letier » w [ 4y || Secrch Lee P
file fdt Wew Tock Hep

Organize = [ MNew = Pt E-mail  Bumn  Newfolder =~ i @

MassHunter

P j| Contig i) SubKeports
appitore
" AcgMethod® ok Agilent L .t
Bootpely ‘) .cq r dfeportrdic . ?.en 00
ChemicalDatalictionary .. 3
zenfiguration :
=T Anshysafs it - o adte —_— AnshoticRannds vt
Conteds B0 5] Mrmatt s _'c_":’-\. o, Mew
demethods ol 557 KB o
Ly AnabysriRepontasd Print b
detabases E
Examples 1 1 & Scan with ESET Sman Security
[ 1 1 BioConfarn( omp Adbearnced op b be
L undRepondt:

Layouts B ot OFF Cpen with...
Libstary ik
i ) BinConfimProteinDigestCompou ESOTE PrEACUS verions "
o 5

9 L8 | aneportatee R =
Methads Mi £t OFF
PCOL Y CompoundReport it Cut
Repert Templates B3] wicroson oo areaet s

AcsurienMethod <

qror 1 CompoundReporiWithidentificatis reste shorbout

A 24 S e Delete

B05.00 2 Rerame

e Footerline.g4 G
M 264 byt pr— |

Letter Y Geaphc s CGeaphic.ssd
Conhig S f ol Template §
SubReports L : -

Indem Sie die Vorlage auf diese Weise 6ffnen, teilen Sie Excel mit, dass es sich
um eine Vorlagendatei handelt. Ist die Vorlage ge6ffnet, konnen Sie die Kopf-
und Fufizeilen &ndern und Parameterspalten hinzufiigen, entfernen oder
verschieben. Weitere Informationen finden Sie in der Online-Hilfe. Alle
Vorlagen zur qualitativen Analyse sind schreibgeschiitzt. Sie &ndern diese
Eigenschaft, bevor Sie eine Vorlage bearbeiten.
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Viele Vorlagen werden mit dem Programm zur qualitativen Analyse
installiert. In der Online-Hilfe zur qualitativen Analyse finden Sie weitere
Informationen zum Inhalt der einzelnen Reportvorlagen.

N e s AnabysisPepert - Copy.dt: - Microsoht Bxcel EESE=EE - -~ x
_/I Home | Inent Page Layout Formulas Data Review  View Add.ing ¥ -9 X
- "l 0 L = | ! (] g@insen - z-}
Arial -l - - Wrap Text Text % A = -
o] = Sl i b ST < *‘:‘ i " osete - | G- 'r ﬁ
Paste T =, I G| idMerge & Center = || S - % o |2 28| Conditional Format Cel ., Sort & Find &
el u-||@ Al EXE W PRk Merge & Center 2 Formatting = & Tabie » Styes = | =) Format~ || (27 Pimers Sias
Cipbosd Fort . Aligrmert 5 Humber 5 styles ces Edtting
| ASE - A £
1zl & [ [ D E F G H | J K =
- '
2 Mepest  Ttes
3 Ttesin |« DataFilenam « | Sample Namd = | Sample Type » | Fosition = | Instrumi = | User amd = Acq Method » | Acquired Tame = IRM Calibr = | DA Meth =
4
=] | & ovosepest  Itesmn
- [ (= =] et = -
) 7
o | 8 ODESepeat Tresin
9 |CuDEndRepent  Itemin
10
11 oosiepent Inemity
12
13
LT < tagmantor Yo || Comision Uastg:] loaisation Mod
i)
16 1t = Platfile
7 p
18 Integration Peak List . i § § . i i §
19 - [Peak ;!Gl-! ;}nr ;!r-a _-1||.-y.| _]A.—-. ;{Am-lb ;i&p.m:h. ﬂ
20
21 Mokse Measusements
22 [in = [maise Type =] i = [Meise Mutriph - | 1=
4 - - -
Mot Rrgions

30 |cMosiepeat
EEie <] Spretium Gowd = 1agmentor Yo <) Collision Unerds]  boatration Mods -
35 |1temy =|spectrum |*

38 Uibrary Spectrum
39 1 = Library Specl = m

WoAb | Design - Optons  7J il |
Resay  Foied Decimsl 0 L l— i

3 Nehmen Sie die gewiinschten Anderungen vor.

Weitere Informationen zum Bearbeiten einer Vorlage finden Sie entweder in
der Online-Hilfe fiir das Add-In ,MassHunter Report Designer” oder auf der
Agilent MassHunter Reporting - Training DVD.

4 Klicken Sie zum Speichern der neuen Vorlage entweder auf Speichern, oder
klicken Sie iiber die Microsoft Office-Schaltflache auf Speichern unter >
Andere Formate.

5 Geben Sie einen aussagekriftigen Namen ein, und klicken Sie auf Speichern.

File name: AnalysisReport - Copy.axdtx

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