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Utilisez ce guide lors de la mise en marche de votre CPL/SM de la série 6400 et a triple
quadrupdle Agilent et en tant que feuille de route pour vos informations d'utilisateur.

Qu'est-ce que le systeme CPL/SM 6400 de la série a triple quadrupodle Agilent ?

Le systeme CPL/SM a triple quadrupole Agilent est un systéme de chromatographie
en phase liquide et un spectrometre de masse a triple quadrupdle qui exécute un
SM/ SM a l'aide de trois ensembles de tiges paralléles (dans ce cas, quadrupdle,
hexapole, quadrupdle). Le premier quadrupdle sépare les ions en ions précurseurs
fragmentés dans 1'hexapdle en ions produits. Ces ions sont séparés par le second
quadrupdle. Deux ou plusieurs ions précurseurs et leurs ions produits sont souvent
surveillés en séquence en mode MRM (multiple reaction monitoring). Vous pouvez
surveiller jusqu'a 4 000 transitions MRM a l'aide du MRM dynamique.

Grace a la technologie iFunnel, les systemes a triple quadrupole Agilent 6490

et 6495 fournissent un échantillonnage des ions plus efficace dans le spectrometre
de masse. La technologie iFunnel inclut la technologie Dual Offset Ion iFunnel
ainsi que les technologies suivantes : Agilent Jet Stream et I'ensemble de
désolvantation avec Hexabore Capillary.

Agilent Technologies



Les systemes CPL/SM Agilent 6495, 6490 et 6460 a triple quadrupdle sont
expédiés par défaut avec la technologie Agilent Jet Stream qui utilise une gaine
de gaz surchauffé pour collimater la pulvérisation du nébuliseur qui augmente
le nombre d'ions entrant dans le spectromeétre de masse.

Vous pouvez configurer un systéme CPL/SM a triple quadrupdle Agilent avec les
modules CPL Agilent 1100, 1200, 1260 ou 1290 Infinity .

De plus, Le systeme CPL/SM a triple quad Agilent est livré avec le Logiciel Agilent
MassHunter Workstation, incluant trois principaux programmes :

* Acquisition des données : Vous pouvez, a partir d'un seul écran, régler le
spectrometre de masse, controler et gérer les parametres des instruments,
configurer des méthodes d'acquisition et des listes de travail contenant
plusieurs échantillons et controler des tracés en temps réel.

¢ Analyse quantitative : Vous pouvez, a partir d'un seul écran, configurer un lot
de fichiers de données et quantifier, évaluer et requantifier les résultats.
Cet écran vous donne acces a I'Editeur de méthode pour la configuration et
I'édition des méthodes de quantification.

¢ Analyse qualitative : Vous pouvez, a partir d'un seul écran extraire et intégrer
des chromatogrammes, soustraire un arriére-plan, extraire des spectres de pics
et comparer des données a partir de différents types de fichiers de données.

Quoi de neuf dans lI'acquisition des données

Le programme Acquisition des données pour le systeme 6400 de série a triple
quadrupdle propose de nombreuses fonctions nouvelles dans cette révision.

dans B.07.01
* Les modeles pris en charge sont 6410B, 6420A, 6430A, 6460A, 6460C, 6490A
et 6495A.

e Agilent 6460A option 100 est pris en charge. Le systeme 6460A option 100 est
un QQQ a double turbo qui utilise la source ESI standard au lieu de la source
AJS ESI.

¢ Le chromatographe a fluide supercritique analytique Agilent 1260 Infinity est
pris en charge.

* Agilent 1290 Multisampler est pris en charge.

e La CPL Agilent 1220 compacte est prise en charge.

e Agilent 35900E série 2 est pris en charge.

¢ Le bloc de vannes de la pompe Agilent est pris en charge.

¢ Le bloc de compartiments de colonnes Agilent est pris en charge.
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* Le bloc HDR-DAD Agilent est pris en charge.

¢ La pompe quaternaire Agilent 1290 est prise en charge.

* Le VWD Agilent 1290 est pris en charge.

¢ Le thermostat multicolonnes (MCT) Agilent 1290 est pris en charge.
e Le DAD Agilent 1290 est pris en charge.

e Le FS DAD Agilent 1290 Infinity II est pris en charge.

e La pompe binaire Agilent 1290 est prise en charge.

e Agilent 1260 Multisampler est pris en charge.

e Le HTS/HTC utilise le pilote RC.NET avec de nouvelles fonctionnalités
de configuration de périphérique.
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Ou trouver des informations

0u trouver des informations

Aide

Appuyez sur F1  Pour obtenir de plus amples informations sur un volet, une
fenétre ou une boite de dialogue, placez le curseur sur une partie du volet, de la
fenétre ou de la boite de dialogue concernée et appuyez sur F1.

Menu d'aide Dans le menu d'aide, vous avez acces a 'aide "Comment faire" et &
l'aide de référence.

Documents

Vous pouvez ouvrir des guides d'installation/de mise a niveau depuis l'aide en ligne si
ceux-ci sont installés a partir du disque d'installation Acquisition des données.

Vous pouvez ouvrir des guides d'installation/de mise a niveau a partir de I'écran
d'accueil d'installation Acquisition des données.

Tous ces guides sont disponibles dans le disque d'installation du dossier Manuels.
Certains de ces guides sont également intégrés a votre systeme au format papier.

Guide d'installation Ce guide est destiné a l'installation du matériel et du logiciel,
la configuration de l'instrument et la vérification des performances.

Guide de mise a niveau Ce guide est destiné a la mise & niveau de votre logiciel
MassHunter Workstation a partir d'une version précédente.

Guide de maintenance Utilisez ce guide pour pouvoir entretenir et réparer votre
CPL/SM Agilent a triple quad.

Guide de concepts - Perspective globale Apprenez les informations de référence
pour mieux comprendre I'utilisation du matériel et des logiciels.

Guide de familiarisation de I'acquisition des données pour 6400 série a triple quad

Faites les exercices pour apprendre a utiliser le matériel du CPL/SM a triple quad et le
programme Acquisition des données pour le systeme 6400 série a triple quadrupdle.

Guide de mise en route du logiciel Study Manager Utilisez ce guide pour
apprendre a utiliser le logiciel MassHunter Study Manager.
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Guide de mise en route du logiciel MassHunter Optimizer Utilisez ce guide pour
apprendre a utiliser le programme MassHunter Optimizer. Le programme
MassHunter Optimizer permet d'optimiser automatiquement les parameétres
d'acquisition des données pour le mode MRM (multiple-reaction monitoring) sur
un instrument a triple quadrupodle pour chaque composé individuel analysé.

Guide de mise en route du logiciel MassHunter Data Acquisition Compliance
Utilisez ce guide pour en savoir plus sur le programme MassHunter Data

Acquisition Compliance.

Guide de mise en route du logiciel MassHunter Quant Compliance Utilisez ce
guide pour en savoir plus sur le programme MassHunter Quant Compliance.
(Ce guide se trouve sur le disque Analyse quantitative.)

Guide de familiarisation Analyse qualitative Faites les exercices pour apprendre
a utiliser le programme Analyse qualitative (Ce guide se trouve sur le disque
Analyse qualitative.)

Pour en savoir plus sur les nouveautés dans le programme Analyse qualitative,
consultez le Guide de familiarisation de l'analyse qualitative.

Guide de familiarisation Analyse quantitative Faites les exercices pour apprendre
a utiliser le programme Analyse quantitative. (Ce guide se trouve sur le disque
Analyse quantitative.)

Pour en savoir plus sur les nouveautés dans le programme Analyse quantitative,
consultez le Guide de familiarisation de l'analyse quantitative.

Formation

Guide de familiarisation Utilisez les trois guides de familiarisation en savoir plus
sur le logiciel.

Guide de mise en route Utilisez les guides de mise en route pour Study Manager,
Optimizer et Compliance pour connaitre ces programmes.

Cours de formation Visitez le site www.chem.agilent.com pour consulter une liste
des cours de formation pour le CPL/SM Agilent Triple Quad.
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Mise en route

Installer le matériel et le logiciel du CPL/SM a triple quadrupéle

Utilisez le Guide d'tnstallation pour installer le matériel et le logiciel et vérifier les
performances.

Configurer, exécuter et analyser les échantillons

La feuille de route ci-dessous vous montre les étapes a suivre pour la configuration
et 'exécution d'un lot d'échantillons du début a la fin. Suivez les instructions sur
les pages suivantes pour guider vos premiers pas et pour apprendre ou rechercher
les informations qui vous aideront dans chaque étape de cette procédure.

—» 1 Démarrer 2 Préparer les
Commence le logiciel modules
zici ! Acquisition CPL.

des données. ¢
nfia 3 Préparer
I'instrument
atriple
quadrupdle.
|
6 Analyser les b Réviser les 4 Configurer
données avec résultats I~ etexécuter
I'analyse avec |'analyse une méthode
quantitative. qualitative. d'acquisition.
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Mise en route

Etape 1. Démarrer le logiciel d'acquisition des données

Les instructions ci-dessous incluent les hypothéses suivantes :
¢ Le matériel et le logiciel sont installés.

¢ L'instrument est configuré.

Utilisez les instructions du Guide d'installation pour configurer l'instrument
pour la premiere fois et pour chaque modification de la configuration de la CPL.

Les modules de la CPL et le SM a triple quad sont activés, mais la pompe CPL ne
fonctionne pas.

Apreés l'installation, toutes les icones du logiciel Agilent MassHunter Workstation
s'affichent sur votre bureau. Pour démarrer le programme Acquisition des
données, double cliquez sur l'icbne Acquisition des données.

Agilent

La fenétre Acquisition des données s'ouvre.

o
( )(\ ) ‘ .~ Agilent MassHunter Workstation ~ v |23 [ search Aglent MassHunter Workstation \[_2‘
Organize v Indudeinlbrary ~  Sharewith v  Burn  New folder & - 0@
# Favorites ‘ | ‘ m
Libraries d o ar:
wd Acq Taols Qualitative  AcqSystem  Acq System D: Offine
Analysis Launcher Logbook Acquisition Method
B.06.00 Editor
& Homegroup i
- ] »
78 Computer @ m
(@[ P= e
1 € Netwark Offiine Optimizer for Optimizer Qualitative Source Study
Workiist Peptides Analysis Optimizer Manager
Editor B.06.00
] 12 tams State: 2 Shared
f
Q-TOF ' e , ' ..
Quantita... Lorsque I'acquisition des données s'ouvre, les moteurs du logiciel

démarrent automatiquement. Si vous devez les redémarrer, cliquez avec
le bouton droit sur I'icone Acq System Launcher dans la barre des
taches et cliquez sur Démarrer les moteurs.

Unknowns
Analysis

Si vous avez récemment modifié les modules CPL, souvenez-vous
s, de reconfigurer I'instrument. Consultez le Guide d'installation pour
itor . . .
obtenir des instructions.
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Les fenétres les plus utilisées

Lorsque vous démarrez le programme Acquisition des données, la fenétre
principale s'ouvre. La majorité de votre travail s'effectue dans les huit fenétres
de cette fenétre principale. Ces fenétres fournissent les outils de configuration
des méthodes d'acquisition, exécutent les échantillons de maniére interactive

ou automatique, surveillent I'état de l'instrument, les exécutions et reglent
l'instrument.

Fenétre Etat de

Fenétre Editeur

Fenétre Tracé du Fenétre Tracé | Fenétre Valeurs
- : .
I'instrument chromatogramme de méthode de spectres réelles
[ agilent MassHunter Workstation Data Acquisitionf (o @ ]==
File  View Sample Workist Method Thols  Help
Contert: [ Acquisition Loyout [Defauchane | {8 - 2 - - (mD) Miethod: [QQQ_EBxample.m Waorklist: .
 Instrument Status. ; Actuals x
09 & rnll 00 & rnll 99 & rnll 90 | & ron [ © O Run 000: Not Ready Test Long
2 - . 00 Gas Flow 120Vmin
. 2= i é ] Loy«
TR 2omt 400 600 ;L < 00 Aun Tine 237 min
H o 2504m B
3999 °C 2269°C J
Run 2.4/ 250 min
i Chromatogram Plot ; SpectrumPlot x
— Q00 Spectum (M3 [1:MS2Scan, ESI(+), 238
5750 Area 0 3109
5 soo< m/z 310.9
S osoc FWHMOT 332.9
= 2 Height; 520658 . i 30 B0
j I 4 = 100 150 20 20 00 350 a0
! e ’ i i)
i Method Editor x
“ W W B 000 Bemplem « Apply
Propeties DA Sanpler  SamplerPreeatnent  BinayPump  Coumn Comp. VWD | 030
Tune fe Stop e Acquisition | source || Ctromatogram | instrument | iegnosties |
[tunes el e Soan segments
o c i mn Segment Name Start Mass EndMass | ScanTime | Fragmentor = CellccdleratorVoltage | Polarty
> | 500 100] 7| Fositive
lon source Time fiteing
ESI 7 007 min
Time segments
o || el ScanType | DivValve EW?’] E?X/“?,] Stored
S N = o B . |
Scan parameters
Stepsize: 0 i
Data storage: [Fofie  ~]
e e S —
WorkList Welhod Edlor | Sample Fun |

Les fenétres Editeur de méthode et Liste de travail sont dans les onglets suivants. Ces trois
fenétres « partagent » cet espace. Cliquez sur I'onglet pour basculer dans une fenétre différente.

Figure 1
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Mise en route

Afficher/masquer les fenétres Vous pouvez afficher & 1'écran une fenétre a la fois
ou jusqu'a sept fenétres. Vous ne pouvez jamais masquer toutes les fenétres. Pour
afficher ou masquer une fenétre, cliquez sur les commandes dans le menu Vue.
Vous pouvez également masquer une fenétre en cliquant sur l'icone X dans le

coin supérieur droit de la fenétre.

Lorsque vous cliquez sur une fenétre, le titre de la fenétre active change de couleur.
Appuyez sur F1 pour obtenir de l'aide dans la fenétre active. Vous pouvez également
faire glisser les bords pour redimensionner la fenétre. Si vous double-cliquez sur le
titre de la fenétre, la fenétre « flotte » a I'extérieur de la fenétre principale. Vous
pouvez double-cliquer a nouveau sur la barre des titres pour « ancrer » la fenétre.
Vous pouvez également faire flotter et ancrer la fenétre en cliquant avec le bouton
droit sur le titre de la fenétre et en cliquant sur Flottante.

Fenétre Etat de I'instrument  Cette fenétre vous permet d'afficher I'état de chaque
périphérique configuré avec l'instrument. Erreur, Pas prét, Pré-exécution,
Post-exécution, Exécution, Injection, Inactif, Hors ligne ou Veille. Vous définissez
également des parameétres de controle et de configuration hors méthode avec
I'instrument : Activé Désactivé ou Veille

Cette fenétre affiche I'état actuel de chaque périphérique sous forme de texte
et par codage couleur :

Tableau 1 Codage couleur dans la fenétre Etat de I'instrument

Couleur Etat

Rouge Erreur

Jaune Pas prét

Violet Pré-exécution, post-exécution, en attente
Bleu En cours d'exécution, en cours d'injection
Vert Inactif

Gris foncé Hors ligne

Gris clair Veille (par exemple, lampes éteintes)
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10

 Instrument Stalus X

O [ T P T | L R

- L JEME ) rnll 99 @ rnll 00 © rnll 00 © run HEE © O Run I
e i @7

Kl OpL 400 €00

L8 i 0800 mL/min
(28565 bar |

Run 2.44 / 2.50 min

Fenétre Valeurs réelles Cette fenétre vous permet d'afficher la valeur actuelle
des parametres de l'instrument sélectionné Pour de plus amples informations,
reportez-vous a la section «Configuration pour afficher les valeurs de parametres
en temps réel (valeurs réelles).» a la page 15.

i Actuals x

Parameter Value
QQQ: Not Ready Text Long
QQQ: Not Ready Text Short

QQQ: Gas Flow 5.0 limin
QQQ: Error State no_error
QQQ: Instrument State background_scquisition
QQQ: lon Mode AJSESI

Fenétre Tracé du chromatogramme Cette fenétre vous permet de surveiller les
tracés du chromatogramme en temps réel. Ces tracés peuvent étre des signaux
définis par l'utilisateur et/ou des parameétres de l'instrument. Sélectionnez les
tracés dans I'onglet Chromatogramme de l'onglet QQQ dans la fenétre Editeur
de méthode.

{ Chromatogram Plot x

a8 3]
2887
1E84

- E T T T T
EI” 1 15 2 min

Fenétre Tracé de spectres Cette fenétre vous permet de surveiller le tracé de
spectre en temps réel.

¢ Spectrum Plot x

000 Spectum |MS [1:MSZ Scan, ESI(+), 2.38
BTE0K Area 0 3108
|5 sook mrz 3109
E o PWHM D7 I0g
, Helght £28658 - 8 . 3630 G50

100 150 200 250 300 350 400
v~ miziamu)
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Fenétre Editeur de méthode  Cette fenétre vous permet d'entrer des parameétres

d'acquisition pour la méthode. Si vous cliquez sur le bouton [ & |, vous pouvez
alors voir les valeurs de réglage dans la boite de dialogue Parameétres de réglage.

i Method Editor
<l W | B | Q00 Bamplen o Apply
Fropeties DA Sampler  Sampler Fretieatment  BinayPump  ColmnComp. YWD | 000
Tune file Stop time Acquisition | Source | Chvamstosram | instrumert | Disgnostics |
atunes.tune. mil e Scan segments
o (o ] min Seqment Name StartMass ErdMass | ScanTime | Fragmentor | Cell AcceleratorValtage | Polarity
» 100] 00| 500 100] 7|Positive
on source: Time fiering
ESl ~ 007 min
Tine seqments
Start Delts | Deha
@ = SeanType | DivValve | oot | D8 | Stored
v [ 0[M52 5ean ToWs | 40| i ® |
Sieah parameters
Step size: ] anu
Data storage: Frofilz
203 oyolesis [1936  me/oucls
203 4536 Thieshold [

Fenétre Analyse des echantillons  Cette fenétre vous permet d'entrer des
informations sur les échantillons pour exécuter des échantillons individuels

de facon interactive. Vous pouvez également démarrer une analyse des
échantillons unique. Vous pouvez également spécifier une méthode Remplacer
I'AD et sélectionner soit Acquisition et AD soit AD seulement pour le Type de
méthode, puis, I'analyse des données est lancée comme partie de la méthode.

: Sample Run

>

Sample Additiona Information

- Paramster Natns Parameter Valus
Hame Samplel Fosiion  4isl 1 N
» | SamplelD |
Injection Volme PRI B Overrids DA Method
Method Type Acaquision Only
Comment E iy Time (i) il
DataFie

[7] Auto Increment

Mame

Path

Test_M85can002.d

D:\MassHunter\Data D

WoikList | Method Edior | Sample Aun

Guide de mise en route du CPL/SM Agilent 6400 série a triple quadrupdle
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Fenétre Liste de travail Cette fenétre vous permet d'entrer des informations sur les
échantillons pour plusieurs échantillons. Lorsque vous exécutez une liste de travail, les
échantillons sont automatiquement exécutés dans I'ordre indiqué dans la liste de travail.
Vous pouvez sélectionner d'exécuter Acquisition seulement ou Acquisition et AD ou
encore AD seulement en sélectionnant une de ces options pour la Partie de la méthode
a exécuter dans la boite de dialogue Parameétres d'exécution de la liste de travail.

| workList
Drdid » B -
" Sample Name Sample Position Method Data File Sample Type Level Name Comment Sample Group Info.
1 ample |P1-A1 Q00_Example.m |warklistDatal ample
2 ample? |P1-A2 ao [orklistDataz ample
3 v |Sampled P1-B1 e[e] WorklistDatad. ample
4 v [Sampled +[|000_Example.m ‘WorklistDatad ample

Worklist

warkList | Method Editor | Sample Aun |

B Agilent MassHunter Workstation Data Acquisition

Fenétre Réglage Cette fenétre vous permet de régler le spectromeétre de masse.
Vous pouvez utiliser un des algorithmes de réglage automatique ou vous pouvez
régler l'instrument manuellement. Vous devez basculer au Contexte de réglage
pour afficher cette fenétre.

EEE

File View Tools Help
Context: [Tune ~| tayout: [Defautiieyint  ~| ] -| @ (o) (e Method: | defaultm Workist N
{ Tune x
méz: 118.00 118.00 miz: 2121.80 2121.80 Autotune Ramps
2200 FYWHM: 0.59 10000 FYHM: 0.59 P
000 Height: 2226 , Height: 10196 1804
171
1800
8000 1 r 4
o 0= Au cours d'un auto-réglage
19
7000 1 - ;g -
b £ ou d'un réglage de vérification,
2 2 6000 S - .
15 1200 5 .20t certains de ces parameétres sont
= S so00 212280 <12 g Q a
12 1000 2 : > wE mis en rampe pour déterminer
800 H
£ |a meilleure valeur.
500 3000 9
o0 2000 8
21238 7
= 18.45 1 QI 1’8 2}7 3’6 4}5 5}4 5}3 7}2 8}1 QL 9}9
. 120.01 X hils
116 117 118 1"s 120 2120 2121 pabr) 2123 2124
v v miz(amu) v miz(amu) X= XValue Y= YValue [Slate
Autotune | Manual Tune
Polarity Autah
A iohdne Autohune Starts Instrument 10 or Clear Fauls
- Initidlizing parameter values : ...0one
Positive: [~ Start from factory defaults [~ Tune Unit Oniy PR
€ Megalive Target Peak Width i .
nitislizing parameter values
S Unit 0.7 Wide 17 Widest  [25 H FReviewing data for M51 peaks
Tuning Quad 1
Checktune (8l values are in amu) - H =
Uit e s Cette section mdlﬂue
M. ol H
S G| o0 o7 la progression courante
Target Tolerance Taiget  Tolerance Taiget  Tolerance dans I'auto-ré |a e ou |e
Peak width 070 014 [1.20 080 250 125 y | d .gf J t-
réglage de veérification.
507 100%
rTunlng Quad 1
Si vous procédez a des modifications dans I'onglet Réglage manuel, vous pouvez imprimer un rapport
d'auto-réglage ou de réglage de vérification lorsque vous cliquez sur le rapport Créer réglage.
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Etape 2. Préparer les modules CPL

Lisez et suivez les instructions de l'aide en ligne pour chaque tache de la liste
de contrdle décrite dans les pages suivantes. Lors du conditionnement ou de
I'équilibrage de la colonne, vous pouvez régler le SM triple quadrupdle.

1 Régler le flux CLP sur Déchet.

Lors de l'acquisition des données, éloigner le flux CPL de la source ionique du SM
et vers les déchets.

Si la CPL est connectée a un VWD ou DAD, vous pouvez toujours surveiller les
fluctuations d'un chromatogramme VWD ou DAD en temps réel avant une
exécution.
a Cliquez avec le bouton droit sur le périphérique QQQ dans la fenétre
Etat de l'instrument.

n: x
Sampler 2 _H|@ BinaryPump 2 - m|,* ColumnComp. 2 — W t QQQ ?-m

00 & Idic N ©0Q & die N 9@ & Idie N ©Q | & Idle NN O @ Idle NN
s <

(] e
2.0uL 870 130 StandBy
g 0.800 mL/min

' Calibrant

Collision Gas

39.99°C 22.54°C
Lc

b Cliquez sur CPL > Déchet.
2 Purger la pompe CPL.

Suivez les instructions pour purger la pompe dans le Guide utilisateur
pour votre pompe.
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3 Configurer pour conditionner ou équilibrer la colonne.
a Entrez les parametres CPL et cliquez sur bouton Appliquer dans la barre

d'outils pour les télécharger dans la CPL.

Method E ditor
Oy [pfhhs2scantestrn -] o apply |G
Propetties DA HiPGampler  HiP Sampler Pretieatment | Binary Pump | ColumnComp. DAD GO0
Binary Pump (G1312B) m m
Flow, [+] Advanced
e R [+] Timetable (4/50 events) -
 function centric view
Solvents Time[min] ¢ A[2] B [x] mrm'\] m?l lPhl:'s]sule
A 870 - | % [HeD - 00 80 130 0.800 400,00
1.80 400 =il 0.500 400.00
BV 130 . % Ha0 - 200 400 BOO
Pressure Limits
Mir: 0.00 bar P aw: 40000 © bar
Stoptime Posttime
) Bs Injectar/No Limit oo | add [ Remve || Cewal || CewEney |
@ 500 min ) 200 min | Cut il Copy il Pasts il Shi Times | i
“workList | Method Editor Sample Run
b Cliquez avec le bouton droit sur un module de la CPL dans la fenétre Etat
de l'instrument pour modifier tous les parameétres de contrdle hors

méthode, si nécessaire.
] Ide I OO & Idle NN

e I © @
i

 Instrument Status

]

Sampler

e 9

s

dle I © @
87.0 13.0

@ Control...
Errar Method ¥

Identify Device

0 swich o

10.800 mL/min
250 nm

39.99 °C 22.54°C

Bottle Fillings
¢ Surveillez la ligne de base et ajustez le tracé pour vérifier que la colonne est
équilibrée et que la ligne de base est stable. (Voir étape 4 et étape 5 a la

page 15.)

Guide de mise en route du CPL/SM Agilent 6400 série a triple quadrupdle
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4 Configuration pour afficher les valeurs de parameétres en temps réel
(valeurs réelles).
Lors de la préparation d'une exécution, ou au cours d'une exécution, vous
désirez voir les valeurs réelles des parameétres de l'instrument. Vous pouvez
le faire dans la fenétre Etat de l'instrument.
a Cliquez avec le bouton droit sur la liste Valeurs réelles pour afficher la
commande Configurer.
Actuals x
Parameter Value
000: Not Ready Text Long
000 Run State pretun
OGG: High Yac 1.27E6 Ton
OO0 Gas Temp 380°C
000 Rough'ac 1.66E+0 Tan
GO0 Tuba1Speed 100.0%
000: Turbo 2 Speed etup.. 0%
oo AL T
QO0Q: Sheath Gas Flow 12.00¢min
OGQ: Sheath Gas Temp 400°C
Binary Pump: Ripple 022%
000: Instrument State background_acquisition
< 1 »
b Cliquez sur Configurer pour permettre le contrdle de la liste des Valeurs réelles.
Actuals Selection Dialog ==
Avalable Parameters Parameters to display
[ HiP Sampler - -
o 008: Not Ready Test Long
[+ DAD Q00 Run State
=003 000 HighVac
é:';‘,::,m " L Q00 Gas Temp
Capillary 080: RoughVac =
Capillary Current 000 Tubo 1 Speed
il 000: Tubo 2 Speed
Corona Yoltage Q0OQ: FirmywareVersion
E‘Vaf?f\’alva 000: Sheath Gas Flow
nor State
Firmuware Version 000: Shesth Gas Temp
Gas Flow Binary Pump: Ripple .
Gas Temp ‘ m »
HighVac
Instrument State
lon Mode
lon Palarity
lon Source
Locked Mode
M5 1 Heater
MS 2 Heater
Nebulizer
Mot Ready Test Lang
Mot Ready Test Short i

¢ Ajouter toutes les valeurs de parametres a controler et cliquez sur le bouton
OK. Les parametres que vous désirez contrdler incluent les valeurs du SM
(notamment le chauffage et la pression sous vide) ou les valeurs de la CPL
(notamment la pompe binaire, la colonne, le DAD, etc.). Vous pouvez définir
l'arriere-plan et la couleur du texte pour chaque parametre. Vous pouvez
également définir une gamme de parametres qui sont des nombres. Si la
valeur du parametre ne se trouve pas dans les limites entrées, l'arriere-plan
du parametre est défini sur rouge.
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5 Configurer les affichages de tracé en temps réel.

Lors du conditionnement de la colonne, définissez les affichages pour surveiller

l'effluent.
Cliquez avec le bouton droit sur le tracé du chromatogramme et cliquez sur
Modifier.
Chromatogram Plot x
TIC
375134—5
7 Freeze
375134
375134—5 Zoom Qut
375134—; Adjust
ji?‘t | ‘ i I ‘ ‘Change.‘. :
ﬂﬂ -20 -10 o 10 20 30 min

Dans la boite de dialogue Modifier le tracé du signal, vous pouvez sélectionner
le type d'affichage du signal.

TEdit Signal Plat [=] = ==

Ayailable Signals Selected Signals

inary Pump: Pressure -
Binary Pump: Flow (|
EBinary Pump: Solvent Ratio &
Binary Pump: Solvent Ratio B
inary Purnp: Direction of Piston
Binary Pump: Ditection of Piston _

TIc
" Predictable Range @ Floating Range
3 ‘-aisrangs, [11920920% 3]
— H Difsst C—
I Auto yradiust

‘Window Properties

-avis range: [60 :| min

I Draw Grid

oK. Cancel
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Etape 3. Préparer l'instrument a triple quadrupdle

Procéder a un réglage de vérification, un auto-réglage ou a un réglage manuel

1 Dans la liste Contexte cliquez sur Régler.

[E= Agilent MassHunter Warkstation Data Acquisition

File View Sample Worklist Method Toals Help
Context: |Acquisition ~| Layout: | Defaultizyshlyt =

Instrument § Ei ELETEl]

Vous pouvez consulter la fenétre Etat de I'instrument, la fenétre Valeurs réelles
et la fenétre Réglage lorsque vous basculez vers le contexte Réglage. Cliquez sur
Régler dans le menu Vue si la fenétre Régler n'est pas visible.

Aulnlunz‘ Manual Tune |

Palarity Autoture

 Pasitive I~ Start from factory defauls I™ Tune Unit Only Aulotune

" Negative Target Peak Width

5D Urit 0.7 Wide: 12 widest 25

Create Tune

Checktune [4l values are in amu) Options
Unit wfide “widest

Mass avis tolerance  [74 050 070 [~ Report m/z below 100
Checkture
Tolerance

Target  Tolerance Target Target

Tolerance
Peak width 0.70 014 120 060 250 125

% Complete 50% 100%

[Etatus [

2 Cliquez sur Réglage de vérification pour évaluer si les paramétres SM se trouvent
dans les limites pour produire l'exactitude de masse et la résolution spécifiées.
L'exécution du réglage de vérification prend environ 3 minutes pour chaque polarité.

Si le fichier de réglage actuel a été réglé avec I'Auto-réglage Numérisation
rapide, l'algorithme de Réglage de la vérification ne vérifie que MS2. Si le fichier
de réglage actuel a été réglé avec 1'Auto-réglage, 1'algorithme de Réglage de la
vérification vérifie alors MS1 et MS2.

Si le fichier de réglage actuel a été réglé avec 1'Auto-réglage Numérisation rapide,
alors la case Numérisation rapide est cochée sur l'onglet Réglage manuel.

Procédez a un Réglage de vérification régulierement.

Vous pouvez exécuter un Réglage de vérification avec les sources suivantes :
ESI, AJS ESI, MMI et HPLC-Chip.

Si le Réglage de vérification réussit, passez a 1'étape 5.

Si le Réglage de vérification échoue, vous pouvez alors essayer d'utiliser
I'onglet Réglage manuel pour résoudre le probleme. Voir 1'étape suivante.
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3 Essayez d'appliquer les modifications rapides suivantes pour que le réglage
de vérification réussisse.

a Cliquez sur I'onglet Réglage manuel.

b Sil'échec de produit dans MS1, cliquez sur 1'onglet MS1. Sélectionnez la
Largeur de pic en fonction de la résolution qui a échoué dans le réglage
de vérification. Vous pouvez sélectionner Unité, Large ou Le plus large.
Puis, cliquez sur le bouton Ajuster gain et décalage.

Autctune Manual Tune

[V Calibiant ori CLCOMS @ LC-swaste Funcel | Optics MS1 | Colision Cet | M52 | Detector | Files | acquistion |
Ion Source MS1 parameteis Gan/offset Apely
(e Cuo [i55 amu Uit -
ES|+Agilent Jet 5 I RO D r J
(¢ Mase [EZ203 amu wighGsn1 15 t=fo
G Posiive Scan Type _
M5 Prafile -l C Sean  From [50 1o [1400  Step[01 Wicth Offset 1 [063 ‘
 Negaiive
Parameters
@ Piofle s Gain 1 481
Gos Temp [220 T Ais Ot 127
GasFlow |19 190 Wi
Adist Gain & Offset
Nebulzer 20 200 pst
Cootay [3000 v [E5 e [BEZ v ms10C g v
Chamber W Postfites DC 1 2 ¥
Cunent v Flammp paiasieter
U::;\:E {ETIRY Cell Accel V | From |0 |2 by [02 IS:-:MD 5 ms Ramp
Sheath
Gas Temp |20 26
Shﬂ:a‘:"‘ [Parameter Vahies Gent [D\MasssHurter\ Tuns\000\G 64308 atunes. TUNE <ML I FastScan
Gas Flow il 1.0 Imin

¢ Sil'échec se produit dans MS2, cliquez sur l'onglet MS2. Sélectionnez la
Largeur de pic en fonction de la résolution qui a échoué dans le réglage
de vérification. Puis, cliquez sur le bouton Ajuster gain et décalage.

d Si Ajuster gain et décalage réussit, enregistrez alors le fichier
d'auto-réglage. Cliquez sur Réglage manuel. Puis, cliquez sur 1'onglet
Fichiers et cliquez sur Enregistrer.

e Cliquez sur l'onglet Auto-réglage.

f Cliquez sur le bouton Réglage de vérification.

Si le Réglage de vérification échoue, vous devez alors exécuter un auto-réglage,
décrit ci-apres :

4 Cliquez sur Auto-réglage pour régler le SM automatiquement
(environ 30 minutes pour chaque mode d'ionisation pour tous les modeles
excepté le 6490 et le 6495. Les modeles 6490 et 6495 prennent environ
25 minutes par mode d'ionisation.) Le systéme change automatiquement les
différents parametres de réglage pour régler le SM. Vous ne procédez a un
auto-réglage que lorsque cela est nécessaire.

Pour tous les instruments sauf le 6490 et le 6495, vous pouvez exécuter un
Auto-réglage avec les sources suivantes : AJS ESI, MMI et HPLC-Chip. Avec les
modeles 6490 et 6495, vous ne pouvez exécuter d'auto-réglage qu'avec la source
AJS ESI.
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Si I'Auto-réglage échoue, cochez la case Démarrer avec les parameétres d'usine
par défaut. Si vous cliquez alors sur Auto-réglage, l'instrument est réglé en
démarrant par les parameétres d'usine par défaut (environ 30 minutes par
polarité pour tous les modeles, sauf le 6490 et le 6495. Les modeéles 6490 et
6495 prennent environ 25 minutes par mode d'ionisation.)

Les rapports Réglage de vérification et Auto-réglage sont automatiquement
générés une fois 'Auto-réglage terminé avec succes. En cas d'échec de
l'auto-réglage, aucun rapport n'est imprimé. Vous pouvez vérifier la zone de
progression en bas a droite de I'onglet Auto-réglage pour connaitre les raisons
de I'échec de l'auto-réglage. Vous pourrez alors soit résoudre le probléme soit
appeler le technicien de service Agilent et lui donner ces informations.

En cas d'échec de l'auto-réglage, ou si vous pensez que le SM a triple quadrupole
requiert I'entrée de valeurs personnalisées pour ses parametres de réglage, vous
pouvez régler manuellement l'instrument. Si vous ne parvenez pas a régler

I'instrument avec succes, veuillez alors appeler le technicien de service Agilent.

Autotune | Manual Tune
[ Calbianton O LCSMS G LC->Waste Optios | st | cotison cen | sz | petector | Fies | acqustion
lon Sourcs Optiss parameters Dynamic Fiamp Tabls Aol bl
I Enable
sl Fragrenior  [15 v LenstDC  [37 v
z Fragmenior Accpire
@ Rt Scan Type Lens2RFOn  Lens2 AF OIf
M5 Profile - Mass Value
 Negalive skimer 15 v Le20C |12 v [1s v View Tune
Gas Temp [200 3 € Parameters
GsTouile o |t Ocepdefr [0 v T Lew2FF [ v
Nebuizer [5 10 psi
Capilay  [4000 v [13 m [38 v Octopole OC [5 Y Lens2AF Phase [180
Chamber
Curent 1400 pa
Ramp parameler
Cell docel V <] Fom [0 o8 by 02 E’:l;hng 25 ms Ramp
Unit
[Parameter Values Sert |5 \MassHunter Tune\ D DTAGEA20A atunes tune. sl ™ oy

5 Accessoires en option. Cliquez sur le bouton Auto-réglage Numérisation
rapide seulement si vous voulez réglage la Numérisation rapide. Vous ne passez
a cette étape que si les résultats de l'auto-réglage sont acceptables.

L'acquisition de la Numérisation rapide n'est prise en charge que sur le modele
6490 avec deux types de numérisation : Numérisation MS2 et la numérisation Ion
produit. L'auto-réglage Numérisation rapide ne se régle qu'avec la résolution Large
(1,2), Echantillons défini sur 1 (sur l'onglet Réglage manuel > Acquisition) et la
taille de I'étape doit étre 0,2. Le temps de numérisation dans I'onglet Acquisition est
généré automatiquement selon la taille de I'étape et la gamme de masse.

L'acquisition Numérisation rapide n'est pas prise en charge pour le modele
6495. Vous atteignez un taux de numérisation plus rapide en augmentant la
taille de 1'étape a 0,3 m/z.

6 Dans la liste Contexte cliquez sur Acquisition.
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Basculer le flux CPL vers SM

¢ Une fois la colonne conditionnée et le réglage du SM a triple quad exécuté,
basculez le flux de la CPL de Déchet & SM. Consultez «Régler le flux CLP sur
Déchet.» a la page 13 pour savoir comment faire.

Surveiller la ligne de base et les affichages des spectres du SM

Si vous ne surveillez pas la ligne de base de la CPL avec un VWD ou DAD,
assurez-vous que la ligne de base Triple quadrupdle est stable et qu'aucun spectre
d'intensité d'interférence n'apparait.

Si vous surveillez la ligne de base de la CPL avec un VWD ou DAD, revenez aux
valeurs par défaut des affichages Triple quad.

1 Cliquez avec le bouton droit sur le tracé du chromatogramme et cliquez sur
Modifier.

2 Sélectionnez le signal du SM et cliquez sur OK.

Afficher le journal de bord du systéeme pour vérifier I'absence d'événement et d'erreur

Lors de la préparation de l'instrument, vous pouvez rencontrer une erreur que vous
souhaitez résoudre. Faites ceci a I'aide du Journal des évéenements du systéme

¢ Cliquez sur l'icone Journal () dans la barre d'outils de la fenétre
Acquisition des données et affichez les évenements du journal.

¢ QOu, cliquez sur Outils > Journal des évéenements du systéme.

* QOu bien, cliquez avec le bouton droit sur l'icone dans la barre des taches du
systeme. Cliquez d'abord sur Activer notification. Puis, cliquez avec le bouton
droit sur l'icone LOG et cliquez sur Configurer. Le systéme peut vous informer
de nouvelles erreurs et avertissements en affichant des messages depuis la
barre des taches.

Une fois le Journal des événements du systeme ouvert, sélectionnez la période

de temps pour conserver les entrées du Journal des événements du systeme.

Vous pouvez définir la valeur de 1 semaine a 1 an. Pour ce faire, cliquez sur Outils
> Purger les parametres. La boite de dialogue Purge du journal des événements
du systeme s'affiche.

{H Logbook Viewer- C:\MassHunter\SysLogbook.log [ =] =]
File Edit View Tools Help
- - - 5 System logbook purge [
=|d| @3] ¥
[llirie Eventlyp(EventSou Categ i, o jog before purging System Logbosk enties oK [=]
© 04/10/2014 1150 Homal  Acqng Fiun 5
© 0410200 1156 ol Acgfng  AunS!  [Twesk =]
© 4/10/2M4 1148 Hemal  AcaEng Flun 5 . :

2\ 04/10/201411:38: ¢ Waming | AcgEng
5€ 04/10/2014 1138 Enon AcgEng
o 041020141137 Momal | Spstem Startug

g Cro]

[P RPAA A1 ) gy

Status 4410/2014 12.07 P
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Etape 4. Configurer et exécuter une méthode d'acquisition

Lisez et suivez les instructions dans l'aide en ligne pour chacune des taches
décrites dans les pages suivantes.

Faites également l'exercice 1 du Guide de familiarisation Acquisition des données
pour en savoir plus sur la configuration et 'exécution d'une méthode d'acquisition.
1 Configurer la méthode :

a Entrez les valeurs et les parametres pour chacun des onglets suivants.

b Accessoires en option. Si vous désirez télécharger les parameétres vers
I'instrument, cliquez sur Appliquer.

¢ Pour enregistrer la méthode, cliquez sur Méthode > Enregistrer sous.
d Spécifiez la méthode et cliquez sur OK.
2 Saisissez les valeurs de tous les modules CPL configurés pour l'instrument.

Wethod E ditor X
O v Wl B [phsszscantestm -] & aply |G
Fiopeties DA HiPSampler  HIP SamplerPretieatment | Bina Fump | CounnComp.  DAD Q0O

Binary Pump (G1312B) m m

Flow +| Advanced

+| Timetable {4,/50 events) -
0800 ml/min
function centric view

O Tl Azl (Bl [fiow. | Mox fressue

A % H2 o ao0 870 130 0.800 40000
180 400 £O0 0500 400,00
BV 130 © % H2 - 200 400 600

Pressure Linils
Min 000 © bar Max 40000 © bar
Stoplime Posttime

| Add I FRemove

| Cleardl || ClearEmpty

As Injector/No Linit o

El
s

° 600 © min e 200 © min | Cut I Copy I Paste || Shift Times

‘workList | Method Editor | Sample Run

Assurez-vous, lorsque vous saisissez les paramétres du SM sur la page suivante, que le fichier
de réglage est bien celui que vous désirez utiliser avec |'acquisition;

3 Entrez les valeurs des paramétres du triple quadrupdle.

a Sélectionnez le Type de numérisation dans la liste du tableau Segments de
temps. Le tableau Numériser les segments est effacé lorsque vous modifiez
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le Type de numérisation. Les parameétres disponibles a droite sont modifiés
en fonction du Type de numérisation.

Si vous modifiez le Type de numérisation de MRM 2 MRM dynamique ou &
MRM déclenché, vous pouvez copier et coller les transitions depuis le
tableau Segments de numérisation initial vers le presse-papiers puis vers
le nouveau tableau Segments de numérisation. Reportez-vous a l'aide en
ligne pour obtenir de plus amples informations.

b Saisissez toute valeur d'Acquisition que vous désirez modifier. Vous pouvez
entrer plusieurs Segments de numérisation.

Vous ne pouvez pas définir la tension du fragmenteur dans Acquisition si le
type d'instrument est un Agilent 6490 ou un Agilent 6495. La valeur du fichier
de réglage est toujours utilisée.

i Method Editor

: O v Wl W | B |[Ms25canMethod.m

-] Laply 9

Propetties DA | QQQ

Acqu.siuun} Source | Chromatogram | istrument | Diagnostics. |

15707 | Precursar
lon

[ =

M1 Res P‘f::“‘ MS2Res | Dwell | Fragmentor | Colision Energy c*”@;f

350|Unit | 200 Ui | e 135 0

Tune fle Stop time:

stunes tune sl & No lmit/As Pump Sean seqments

Bl || 7 c i it cwg;f‘:”d Compound Name

lon source Time fikering D [Compounan

ESl - W Peakwidth 007 min
Time segments

Start Delia | Delta
Ll SoanTope | DivVahe guit®) (00| Siored

v 1| o s [ o 9 F |

eutral Gain

WorkList Method Editor | Sample Run |

4 Configuration pour modifier les parameétres du SM Triple quad avec des

segments et des numérisations :

a Pour ajouter un segment, cliquez avec le bouton droit n'importe o1 dans la
section Segments de numérisation pour afficher le menu contextuel
Segments de numérisation et cliquez sur Ajouter ligne.

b Saisissez les parametres pour chaque Segment de numérisation.

Acauisition | Source | Chromatogram | mstrument | Diagnostis |
Scan segments

Compound
roup

» Sulfadmetherine r 311 | Unit

Compound Name | 15TD7 P'Elzunmur 151 R

Add Row
Delete Row

Colision

23

Cell ccelerator
Woltage

Polariy

Pasitive

sulfashioropyridazine 265 Unit Sort

8

=
sulfemethazine [N 2791 | Unit
= Import from Database Browse...

12

7
7|Postive
7
7

Positive

sulfamethizale 271 |Unit.

4

Positive

Update DMRM Method ...
Cut

Copy
Paste
Paste from Clipboard

Fill Down

Fill Column
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b Définissez les signaux pour le tracé du chromatogramme :
a Cliquez sur lI'onglet Chromatogramme.

b Sélectionnez le Type de chromatogramme et entrez d'autres valeurs

de tracé.
scopistion | Source Chromatogram | Instrument | Disgnostios
Chromatograms

Chiomatogram Type Labsl | EvractedMasses | Precursorlon | Productlon | Evcluded Massss | Offset| Y-Range
T TIc R
WRM MRM 350 200 of 1000
EIC EIC 200 a 1000
MGIEIC MSTEIC =0 200 o 1000
MS2EIC MEZEIC 350 E of 1000
EPC 200 a 1000
MSTBFC 200 200 o[ 1000
M52BPC 30 o 1000

6 Configurez les Courbes stockées de l'instrument dans 1'onglet Instrument.
Dans le programme Analyse qualitative, affichez ces valeurs dans la fenétre
Valeurs réelles du SM pour les spectres actuels. Avec le Triple quadrupdle, les
valeurs de la fenétre Valeurs réelles du SM du programme Analyse qualitative
sont les valeurs enregistrées dans l'onglet Instrument.

a Cliquez sur l'onglet Instrument.

b Sélectionnez les Courbes stockées de l'instrument. Ces courbes peuvent
étre affichées dans la fenétre Résultats du chromatogramme du programme
Analyse qualitative. Les valeurs peuvent étre affichées dans la fenétre
Valeurs réelles du SM.

Acqistion | Sowee | Chromatagram |n:lrumenl| Disgnostics |

Ayailable instrument curves: Stored instument curves

Capilary ="
Capillary Cunent Vebuizer

Gas Flow

Gas Temp
HighVac

M51 Heater

M52 Healer
Pump] Curent
Pump2 Curent
Rough Vac
Shealh Gas Flow
Sheath Gas Temp
Turbo! Speed
Turbo2 Speed

ENEINEARES

71 Définissez les paramétres d'analyse des données (AD).
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Une méthode peut contenir des parameétres d'analyse qualitative, d'analyse
quantitative ou les deux. Une méthode d'Analyse des données est une méthode
qui contient des parameétres d'acquisition des données avec soit la case
Automatisation qual cochée dans I'onglet Qual soit la case Automatisation
quant cochée dans 1'onglet Quant.

a Cliquez sur l'onglet AD.

b Accessoires en option. Cochez la case Automatisation qual. Le nom de
la méthode Analyse qualitative courante est affiché dans la zone. Si vous
désirez modifier la méthode Analyse qualitative connectée, cliquez sur
le bouton D pour sélectionner une autre méthode. Lorsque la méthode
Acquisition des données est enregistrée, la méthode Analyse qualitative
sélectionnée est copiée ou liée a la méthode Acquisition des données.

Qual | Quant
Qual Automation
Qualitative Analysis Method
C:\MassHunter\Methods'\default m

o) Lk @ Copy

Chanige to Method: ]

View Method

¢ Accessotres en option. Cliquez sur I'onglet Quant. Cochez la case
Automatisation quant. Le nom de la méthode Analyse quantitative
courante est affiché dans la liste. Si vous désirez modifier la méthode
Analyse quantitative connectée, cliquez sur le bouton D pour sélectionner
une autre méthode. Lorsque la méthode Acquisition des données est
enregistrée, la méthode Analyse quantitative sélectionnée est copiée ou liée
a la méthode Acquisition des données.

d Accessoires en option. Cochez la case Générer rapport dans I'onglet Quant.
Puis, sélectionnez le Fichier modeéle a utiliser. Si vous désirez imprimer le
rapport, cochez la case Imprimer vers I'imprimante par défaut. Vous pouvez
également cocher la case Publier pour créer un fichier CSV, TXT ou PDF.
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Quant Automation
Quartitative Analysis Method
Select amethod

® Link © Copy

Change to Method: C:\MassHurter\Data\MRM_to_DMRM\MRM_to_DMRM quartmethod xml

View Method
Generste Report
Template Fie: C:\MassHurter\Report Templates\Quant\en-LIS\Letter\ESTD\Parts_Grapl
Pt to defaul printer

Publish csv. -

=

=

8 Définissez les paramétres pour cette méthode.

a Cliquez sur l'onglet Propriétés.

Mise en route

b Cliquez sur le bouton D pour sélectionner le Script pré-exécution.

¢ Cliquez sur le bouton D pour sélectionner le Script post-exécution.

d Entrez la Description de cette méthode.

9 Enregistrez la méthode

a Cliquez sur Méthode > Enregistrer sous ou Méthode > Enregistrer.
b Sinécessaire, nommer la méthode et cliquez sur OK.
10 Configurer et exécuter des échantillons interactifs :

a Cliquez sur la fenétre Analyse des échantillons. Elle se trouve par défaut
dans les onglets des fenétres Liste de travail et Editeur de méthode.

b Entrez le Nom de 1'échantillon, le Nom du fichier de données, le Chemin

d'acces et d'autres valeurs.

¢ Entrez les Informations supplémentaires. Vous pouvez modifier la valeur
des parametres dans la liste Informations supplémentaires.

>
Sample

Name Sample1
Injection Volume |5 Method
Comment

Datz File

Auto Increment

Posiion Mo Injection

uL

Name

Path

[5ampie0006.d | | View Data

Ci\Masshurter\Data [, |

Addtional Information

Parameter Name Parameter Value
Sample 1D
Override DA Method | C:\MassHunter Methods\PAH_Link
Sample Typs Sample.
Method Type Acquisition Only
Balance Override  : No Override
Equilib Time min) 0
» RunTyps Standard Run

Worklist| Method Editor Sample Run

Guide de mise en
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Vous pouvez exécuter une méthode d'analyse des données a partir de cette
fenétre, en sélectionnant Acquisition et AD ou AD seulement pour le Type
de méthode. De plus, vous devez définir Remplacer la méthode AD pour
indiquer la méthode Acquisition des données a exécuter. Vous devez
toujours faire ceci.

d Pour démarrer une analyse des échantillons unique, cliquez sur le bouton
Exécuter (h) dans la fenétre Analyse des échantillons ou sur le bouton
Exécuter ( ), dans la barre d'outils principale.

Vous pouvez exécuter un seul échantillon en mode verrouillé ou déverrouillé.
Lorsque le mode est verrouillé, personne ne peut modifier la méthode ni les
parameétres de 1'échantillon au cours d'une exécution. Vous pouvez également
remplacer ce fichier de données dans le programme Acquisition des données.
Le bouton Verrouiller () de la barre d'outils principale indique que le
mode verrouillé est actit.

11 Configurer et exécuter des listes de travail
a Cliquez sur l'onglet Liste de travail pour afficher la fenétre Liste de travail. Si la
fenétre Liste de travail n'est pas visible, cliquez sur Afficher > Liste de travail.

b Cliquez avec le bouton droit sur le coin supérieur gauche de la liste de
travail.

§ Worklist

Ovidid » B E—

Jample Position Data File

Add Multiple Samples...
Add Sample
Add Script..

Copy Row(s)

Delete Rows)

Add Colymn(s)...
ShowyHide/Order Columns.
Text Size 3
Add Worklist...

Worklist Run Parameters...
Import Worklist...
Wrap

v Track Worklist Run

‘Worklist

" lorklist [ Method Editor | Sample Run |

¢ Cliquez sur Ajouter plusieurs échantillons. La boite de dialogue Ajouter
plusieurs échantillons s'affiche.

d Entrez toutes les informations dans I'onglet Informations sur les échantillons.

e Cliquez sur l'onglet Position des échantillons pour spécifier les
emplacements des flacons de 1'échantillon (vérifiez que le type de support
de 1'échantillon spécifique a été configuré en cliquant avec le bouton droit
sur l'image de l'appareil du passeur d'échantillons).
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Add Multiple Samples E=3)
Ssmple Information | Sample Position
=
Select Well-plate or Vial Ty Plate/Tray Type
Select Tray =] [-ssagilent =]
E1- Well-plate Tray
g =|  Selection Origin Block Increment
Plate 2 # Toplet € Topright @ Row major
E1-Vial Tray \ALS " Column major
Tray A € Botomleft  Botlomright  ~ Sarpentine
Tray B
E1-CTCPAL
Plate 1 Number of samples Number of replicates
Plate 2 3 I
Plate 3
Viell-plate/Tray
i 2 3 4 5 6 7 8 L] 10 11 12
- [GXOZOJ0)]
[OX02020,
c
D
E
F
G
H
= [ =]

f Spécifiez les emplacements et cliquez sur le bouton OK.

g Pour définir I'exécution de la liste de travail, cliquez avec le bouton droit
dans le coin supérieur gauche et cliquez sur Parametres d'exécution de la
liste de travail.

h Cliquez sur l'onglet Page 1.

Entrez les chemins 'acceés pour la méthode et les fichiers de données.
Cliquez sur l'onglet Page 2.

Vérifiez les informations et cliquez sur le bouton OK.

—_

Pour démarrer la liste de travail, cliquez sur l'icone Exécuter la liste de
travail, (([[3)), dans la barre d'outils principale ou sur le bouton Exécuter
(=) dans la fenétre Liste de travail.

Exécutez une liste de travail en mode verrouillé ou déverrouillé. Lorsque le
mode est verrouillé, personne ne peut modifier la méthode ni la liste de travail
tandis que la liste de travail est en cours d'exécution.
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Pour utiliser une méthode d'acquisition avec une méthode AD différente par rapport a la méthode
entrée dans la liste de travail, affichez la colonne nommée Méthode Remplacer AD dans la liste de
travail en utilisant la boite de dialogue Afficher/Masquer/Classer les colonnes. Dans cette colonne,
entrez le nom d'une autre méthode contenant les parametres AD a utiliser pour I'échantillon. La partie
AD de cette méthode est utilisée a la place de la partie AD de la méthode courante.

Vous pouvez également entrer le nom de cette méthode dans la boite de dialogue Ajouter
plusieurs échantillons.
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Etape 5. Réviser les résultats avec le programme Analyse qualitative

Utilisez le programme Analyse qualitative pour suivre ces étapes et plus encore :
Réviser les résultats pour le développement de la méthode d'acquisition

Sélectionnez le précurseur et les ions produits les mieux appropriés pour les
analyses MRM.

Rechercher des composés
Identifier des composés
Procéder a une extraction des caractéristiques moléculaires

Faites les exercices dans le Guide de familiarisation de l'analyse qualitative
pour vous aider a savoir comment utiliser le programme Analyse qualitative.

Faites l'exercice 1 de 1'Acquisition des données pour le Guide de familiarisation
Triple Quad pour vous aider a savoir comment utiliser le programme Analyse
qualitative et développer des méthodes d'acquisition.

Reportez-vous également a 1'aide en ligne sur le programme Analyse qualitative
pour savoir comment procéder a plus d'opérations pour analyser vos données.

Etape 6. Analyser les données avec le programme Analyse quantitative
Le programme Analyse quantitative constitue un autre outil prioritaire pour
I'analyse et la création de rapports sur les résultats de la CPL/SM a triple quad.

* Faites les exercices dans le Guide de familiarisation de l'analyse quantitative
pour vous aider a savoir comment acquérir des fichiers de données :

Définissez un lot et une méthode pour quantifier automatiquement un jeu
d'échantillons.

Révisez les résultats en apprenant comment afficher et utiliser 1'écran
résultats du lot en un seul coup d'ceil

Identifiez et utilisez des valeurs extrémes pour modifier la méthode et
requantifier les données a l'aide d'un meilleur ajustement de courbe
d'étalonnage ou d'autres parametres mieux appropriés

Reportez-vous également a 1'aide en ligne sur le programme Analyse quantitative
pour savoir comment procéder a plus d'opérations pour analyser vos données.
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Dans ce guide

Ce guide contient de breves
instructions pour vous aider
dans la mise en marche de votre
systeme CPL/SM Agilent a triple
quadurpole. Ce guide présente
rapidement I'utilisation du
programme d'Acquisition des
données pour :

¢ Préparer l'instrument pour
une exécution.

* Configuration des méthodes
d'acquisition.

¢ Configurer et exécuter des
listes de travail.
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